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Kumpulan tiedekirjasto
Proteiinit ovat elämälle välttämättömiä orgaanisia yhdisteitä, jotka koostuvat yhdes-
tä tai useammasta aminohappoketjusta. Proteiinien toiminnan määrää niiden kol-
miulotteinen rakenne, joka taas riippuu pitkälti proteiinien aminohappojärjestykses-
tä, sekvenssistä.
Proteiinien tunnettujen sekvenssien määrä kasvaa DNA-sekvensoinnin tuloksena sel-
västi nopeammin kuin selvitettyjen kolmiulotteisten rakenteiden, konformaatioiden,
määrä. Proteiinien rakenteitakin tunnetaan jo lähes 45 000, joten niiden tilastollisella
analyysillä on yhä merkittävämpi osuus uusien proteiinien rakenteen määrittämises-
sä, ennustamisessa ja suunnittelussa.
Työssä etsittiin pentapeptidejä (viiden aminohapon pituisia ketjuja), joilla on sa-
ma konformaatio kaikissa tunnetuissa proteiinien rakenteissa. Näitä rakennuspalikoi-
ta voisi käyttää suoraviivaisessa proteiinien suunnittelussa halutun kolmiulotteisen
rakenteen aikaansaamiseksi. Aineistona käytettiin proteiinitietopankin joulukuussa
2007 sisältämiä rakenteita, joihin kuului lähes 45 000 proteiinin kolmiulotteista ra-
kennetta.
Aineiston laajuuden takia rakennuspalikoita etsittiin kahdessa vaiheessa vertailemal-
la pentapeptidien rakenteen keskeisten atomien (Cα, Cβ, O, C ja N) sijaintia proteii-
nien aminohappoketjuissa.
Työssä löytyi yli 9000 rakennuspalikkaa, pentapeptidiä, joista jokaisella oli sama kon-
formaatio yli 12 eri rakennetiedostossa, niissä ilmoitettujen tarkkuuksien rajoissa.
Löydetyistä rakennuspalikoista 48:lla oli täysin sama konformaatio kaikkialla, mistä
ne löydettiin. Näistä useimmin esiintyneitä voi käyttää suoraan proteiinien rakennea-
nalyysissä valmiina kolmiulotteisen rakenteen osina. Eri konformaatioihin laskostuvia
identtisiä pentapeptidejä löytyi yli 266 000 kappaletta.
Rakennuspalikoiden stabiiliudesta johtuen ne saattavat olla tärkeitä proteiinien fysi-
kaalisen mallinnuksen tutkimus- ja vertailukohteina. Käytännön kannalta työn lupaa-
vin tulos oli se, että rakennuspalikoita löytyi eri vasta-aineiden rakennetiedostoista.
Ehkäpä juuri vasta-aineita voitaisiin suunnitella työssä esitetyillä menetelmillä.
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11 Johdanto
Proteiinit eli valkuaisaineet ovat tunnetulle elämälle välttämättömiä or-
gaanisia yhdisteitä. Yleensä solun kuivapainosta yli puolet on proteiineja
ja ne ovatkin avainasemassa lähes kaikissa eliöiden toiminnoissa [1]. Pro-
teiineja käytetään rakenteiden tukemiseen, muiden aineiden kuljetuk-
seen ja varastointiin, eliöiden sisäiseen viestintään, liikkumiseen ja vie-
railta aineilta puolustautumiseen (taulukko 1). Esimerkiksi hämähäkit
kutovat verkkonsa ja hyönteiset kotelonsa pääosin proteiinia sisältävistä
silkkikuiduista. Happea selkärankaisten veressä kuljettava hemoglobiini
on rautaa sisältävä proteiini. Aktiini ja myosiini -nimiset proteiinit saa-
vat aikaan lihasten liikkeen. Lisäksi entsyymeiksi kutsutut proteiinit sää-
televät aineenvaihduntaa katalysoimalla valikoivasti solujen kemiallisia
reaktioita. Ihmisessä on kymmeniätuhansia erilaisia proteiineja, joista
jokaisella on tietty rakenne ja toiminto. Proteiinit valmistetaan perimän
ohjeiden mukaan, jotka on kirjattu deoksiribonukleiinihappoon (DNA).
Proteiinit rakentuvat yhdestä tai useammasta aminohappoketjusta, jot-
ka taas koostuvat aminohapoista [1]. Aminohappo rakentuu α-hiileksi
kutsuttavaan hiiliatomiin liittyneistä vetyatomista, amino- (-NH2) ja
karbonyyliryhmistä (-COOH) sekä aminohapot toisistaan erottavasta
sivuketjusta, jota merkitään R:llä (kuva 1). Aminohappoa kutsutaan
Kuva 1: Aminohapon rakenne: vasemmalla aminoryhmä -NH2, oikeal-
la karbonyyliryhmä -COOH ja keskellä α-hiileksi kutsuttavaan
hiiliatomiin sitoutunut sivuketju, jota merkitään R:llä. Kuva-
lähde: http://commons.wikimedia.org/
L-aminohapoksi, mikäli α-hiiltä vetyatomin suunnasta katsottaessa α-
hiileen liittyneet C, R ja N -osat kiertävät sitä tässä järjestyksessä myö-
täpäivään [2]. Tätä aminohappojen ominaisuutta kutsutaan myös
2Taulukko 1: Yleiskuva proteiinien toiminnoista [1].
Proteiini-
tyyppi
Toiminto Esimerkkejä
Rakenne-
proteiinit
Tuki Hämähäkit kutovat verkkonsa ja
hyönteiset kotelonsa silkkikuiduista.
Hiukset, sarvet, höyhenet ja muut
ihon ulokkeet koostuvat keratiini-
proteiinista
Kuljetus-
proteiinit
Muiden ainei-
den kuljetus
Hemoglobiini, joka on rautaa sisäl-
tävä selkärankaisten veren proteiini,
kuljettaa happea keuhkoista muualle
elimistöön. Muut proteiinit kuljetta-
vat molekyylejä solukalvon läpi
Hormonit Eliön toiminto-
jen koordinointi
Insuliini, joka on haiman tuottama
hormoni, auttaa selkärankaisten ve-
rensokerin määrän säätelyssä
Reseptori-
proteiinit
Solun reagoin-
ti kemiallisiin
viesteihin
Hermosolujen kalvon reseptorit ha-
vaitsevat muiden hermosolujen lä-
hettämät kemialliset viestit
Entsyymit Kemiallisten
reaktioiden
valikoiva kata-
lysointi
Ruuansulatuksen entsyymit hydro-
lysoivat ruuan polymeerit
Puolustus-
proteiinit
Suojaus tau-
deilta
Vasta-aineet suojaavat bakteereilta
ja viruksilta
Supistuvat
proteiinit
Liike Aktiini ja myosiini saavat aikaan li-
hasten liikkeen
3kiraalisuudeksi ja aminohappoja, joilla osat kiertävät toiseen suuntaan,
D-aminohapoiksi. Eliöt valmistavat vain L-aminohappoja [3]. Amino-
happojen sivuketjujen rakennekaavat on esitetty kuvassa 2. Sivuketjut
eroavat ominaisuuksiltaan toisistaan huomattavasti, minkä takia niitä
luokitellaan muun muassa varauksen, poolisuuden ja happamuuden mu-
kaan. Yksinkertaisimmassa aminohapossa glysiinissä sivuketju koostuu
vain vetyatomista, kun taas tryptofaanissa sivuketjun atomit muodos-
tavat kaksi rengasta.
Aminohappoketju muodostuu siten, että aminohapon aminoryhmä liit-
tyy seuraavan aminohapon karbonyyliryhmään kovalenttisella sidoksel-
la, jota kutsutaan peptidisidokseksi (kuva 3). Kovalenttisessa sidoksessa
kaksi atomia jakavat keskenään parillisen määrän elektroneja. Kun ato-
mit jakavat neljä elektronia puhutaan kaksoissidoksesta, kun ne jakavat
kuusi puhutaan kolmoissidoksesta, jne. Tavallisen kovalenttisen sidoksen
entalpia, eli sidoksen rikkomiseen tarvittava energia sekä tämän reaktion
mahdollisesti tekemä tilavuudenmuutostyö vakiopaineessa, on tyypilli-
sesti suurempi kuin 200 kJ/mol ja riippuu atomeista joiden välille se
muodostuu [4]. Peptidiryhmän atomit sekä happiatomi (C, N, H ja O)
ovat jäykästi samassa tasossa pääosin siksi, että peptidisidos on kaksois-
sidoksen tapainen. Tämän takia kahdella aminohapolla on käytännös-
sä vain kaksi keskinäistä vapausastetta, joita ovat kierrot N, Cα ja C
-atomien välisten sidosten suuntaisten akselien ympäri (kuva 4) [2].
Proteiinin runkona olevaa aminohappoketjua nimitetään polypeptidiket-
juksi. Proteiinit rakentuvat 20 erilaisesta aminohaposta, joiden englan-
ninkieliset nimet, nimien yleiset kolmikirjaimiset lyhenteet sekä raken-
nekaavat on esitetty kuvassa 2. Myös muunlaisia aminohappoja on ole-
massa ja niillä on eliöissä tärkeitä tehtäviä, mutta proteiineja ei koota
näistä aminohapoista [1].
Tunnetut proteiinien aminohappojärjestykset, eli sekvenssit, on kerätty
muun muassa SWISS-PROT -proteiinisekvenssitietopankkiin [5]. Erona
muihin tietokantoihin SWISS-PROT:ssa on pyritty minimoimaan tiedon
päällekkäisyys. Proteiinille eri lähteissä annetuista jonoista on tallen-
nettu vain yksi ja mahdollisista ristiriidoista on tietokannassa maininta.
Helmikuussa 2008 SWISS-PROT sisälsi 349 480 tunnettua aminohappo-
ketjua [6]. Muita tietopankkeja ovat muiden muassa Protein Information
4Kuva 2: Perusaminohappojen englanninkieliset nimet, nimien yleiset
kolmikirjaimiset lyhenteet ja aminohappojen rakennekaavat.
Aminohapot on esitetty yleisimmässä muodossaan solun hap-
pamuusolosuhteissa (pH noin 7). Aminohappojen sivuketjujen
tausta on valkoinen. Kuvalähde: [1]
5Kuva 3: Aminohappoketjun muodostuminen: aminohappojen amino-
ja karbonyyliryhmät sitoutuvat kovalenttisella sidoksella. Ku-
valähde: http://commons.wikimedia.org/
Kuva 4: Peptidiketjun merkittävimmät vapausasteet: aminohappojen
kiertyminen α-hiilen molemmin puolin φ:llä ja ψ:llä merkit-
tävien kulmien ympäri. Aminohapon sivuketjun ensimmäista
hiiliatomia on merkitty Cβ:lla. Kuvalähde: [2]
6Resource aminohappojonoille [7] ja European Nucleotide Archive, DNA
Databank of Japan sekä GenBank nukleotidijonoille1 [8].
Polypeptidiketjun muodostamaa kolmiulotteista toiminnallista raken-
netta nimitetään laskostuneeksi proteiiniksi. Laskostuneiden proteiinien
rakennetasoista käytetään seuraavia nimityksiä (kuva 5). Primaarira-
kenne tarkoittaa aminohappojen järjestystä polypeptidiketjussa. Sekun-
daarirakenne tarkoittaa polypeptidin pääketjun taipumista, kiertymistä
tai muunlaista laskostumista muun muassa vetysidoksin esimerkiksi α-
kierteiksi (kuva 6) ja β-levyiksi (kuva 7). Vetysidokseksi kutsutaan eri-
tyisen vahvaa sähköistä dipoli-dipoli -vuorovaikutusta, jossa toinen di-
poli on muodostunut vetyatomin sitoutuessa kovalenttisesti hyvin elekt-
ronegatiiviseen2 atomiin, kuten typpi- happi tai ﬂuoriatomiin. Tertiaa-
rirakenne on proteiinin yleinen muoto, jota vahvistavat muiden muassa
aminohappojen sivuketjujen väliset vuorovaikutukset. Proteiinin kvater-
naarirakenteella tarkoitetaan pääasiassa monen aminohappoketjun ter-
tiaarirakenteiden muodostamaa kokonaisuutta.
Proteiinien rakennetiedot on jo useiden vuosien ajan koottu keskite-
tysti julkiseen tietokantaan, proteiinitietopankkiin. Proteiinitietopankki
(PDB, the Protein Data Bank, [9]) on vuonna 1971 perustettu maail-
manlaajuinen biologisten makromolekyylien rakennetietojen arkisto. Yli
90 % proteiinitietopankin proteiineista koostuu yli 100:sta ja alle 500
aminohaposta [10]. Näin pitkien proteiinien laskostuminen kohtuullises-
sa ajassa käymällä läpi eri muotoja satunnaisesti ei vaikuta käytännössä
mahdolliselta, vaikka olettaisi, että aminohapot voivat olla vain kahdes-
sa eri asennossa toisiinsa nähden. Tällöin 100 aminohapon proteiinilla
olisi 299 > 1029 eri muotoa, joiden läpikäyminen 1015 muodon sekun-
tivauhdillakin kestäisi yli 107 vuotta. Proteiinien laskostumisongelma
tällä tavoin kuvattuna tunnetaan Levinthalin paradoksina. Yksinkertai-
sen mallin avulla on kuitenkin osoitettu [11], että olettamalla väärän
paikallisen laskoksen olevan energialtaan hieman oikeaa epäedullisem-
pi (noin 2kBT ), laskee keskimääräinen laskostumisaika sekuntien luok-
kaan. Monet proteiinit laskostuvat millisekunneissa [12], 10 aminohapon
polypeptidille laskostumisajan alarajaksi on arvioitu jopa 100 ns [13].
1eli DNA- ja RNA-ketjuille
2Elektronegatiivisuudella tarkoitetaan atomin kykyä vetää puoleensa sen sidoksissa jakamia
elektroneja [14]
7Kuva 5: Proteiinin eri rakennetasot [1]:
a) Primaarirakenne, joka tarkoittaa aminohappojen
järjestystä polypeptidiketjussa.
b) Sekundaarirakenne, jossa aminohappoketjun runko
taipuu esimerkiksi α-kierteiksi ja β-levyiksi.
c) Tertiaarirakenne, joka tarkoittaa proteiinin yleistä muotoa,
jota vahvistavat sivuketjujen väliset vuorovaikutukset.
d) Proteiinin kvaternaarirakenteessa monta polypeptidi-
ketjua on liittynyt yhdeksi kokonaisuudeksi.
Kuvalähde: National Human Genome Research Institute
8Kuva 6: Oikeakätisen α-kierteen rakenne, jossa polypeptidi kiertää ku-
viteltua akselia. α-kierre on yksi yleisimmistä proteiinien se-
kundaarirakenteista [2]. Rakennetta pitävät koossa aminoha-
pon i karbonyyliryhmän ja aminohapon i + 4 aminoryhmän
väliset vetysidokset. Kuvalähde: [15].
9Kuva 7: β-levy, jossa vetysidokset muodostuvat vierekkäin samaan tai
vastakkaisiin suuntiin kulkevien aminohappoketjun osien vä-
lille. Kuvalähde: [15].
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Toimivassa muodossa proteiini sisältää yhden tai useamman tiettyyn
muotoon laskostuneen polypeptidiketjun. Aminohappojen järjestys po-
lypeptidiketjussa määrää yleensä proteiinin kolmiulotteisen rakenteen
luonnollisessa ympäristössä, mikä taas määrää proteiinin toiminnan [1].
Proteiinin oikean kolmiulotteisen rakenteen muodostuminen vaatii muun
muassa sopivan pH:n, lämpötilan ja suolapitoisuuden. Proteiinien kol-
miulotteisen rakenteen ennustaminen niiden aminohappojärjestyksestä
on edelleen osittain avoin ongelma. Kun proteiini suunnitellaan tiettyä
toimintoa varten, täytyy sen laskostua haluttuun muotoon. Tämän ta-
kia onkin oleellista tietää miten erilaiset aminohappojonot tyypillises-
ti laskostuvat [16]. Tilastollisia menetelmiä käytettäessä peptidijonon
erilaiset konformaatiot yleensä joko hyväksytään tai osa niistä jätetään
huomiotta, mikäli niiden osuus kaikista konformaatioista on tiettyä kyn-
nysarvoa pienempi.
Tässä työssä on tarkoitus etsiä pentapeptidejä, jotka esiintyvät aina sa-
massa konformaatiossa riippumatta niiden ympäristöstä. Tällaisen py-
syvyyden syynä voisi olla esimerkiksi se, että pentapeptidin aminohap-
pojen välillä vaikuttavat voimat ovat niiden ja ympäristön välillä vaikut-
tavia voimia suurempia. Ensimmäisinä identtisiä peptidijonoja proteii-
neista etsivät Kabsch ja Sander vuonna 1983 [17]. Heidän löytämistään
identtisistä pentapeptideistä (yhteensä 25 kappaletta, poislukien pitem-
piin identtisiin peptidijonoihin sisältyneet pentapeptidit) 24 %:lla oli
samanlainen rakenne toisiinsa liittymättömissä proteiineissa. He etsivät
pentapeptidejä 62 proteiinista, mikä käsitti kaikki silloin rakenteiltaan
tarpeeksi tarkasti tunnetut proteiinit. Nykyään niiden rakenteita tunne-
taan yli 40 000. Aina samaan muotoon laskostuvia pentapeptidejä voi-
si käyttää rakennuspalikoina proteiinien suoraviivaisessa suunnittelussa,
jolloin haluttuun muotoon vaadittavaa aminohappojonoa ei tarvitsisi
ennustaa.
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2 Proteiinin kolmiulotteisen rakenteen sel-
vittäminen
Proteiinin muoto määrää sen toiminnan: melkein kaikissa tapauksissa
proteiinin toiminta riippuu sen kyvystä tunnistaa toinen molekyyli ja
sitoutua siihen [1]. Proteiinin rakenteesta saadaan tietoa sen molekulaa-
risesta toiminnasta: mitä tarkemmin proteiinin kolmiulotteinen rakenne
tunnetaan, sitä tarkemmin osataan kuvailla sen toiminta [18]. Pienellä
tarkkuudella (atomien paikkojen tarkkuus noin 6 Å) tiedetään raken-
teesta proteiinin luokka, esimerkiksi entsyymi tai reseptori. Keskinker-
taisella tarkkuudella tiedetään proteiinin toiminnon tyyppi, esimerkiksi
että entsyymi on aminohappoketjuja pilkkova proteaasi. Suurella tark-
kuudella (2 Å) tiedetään proteiinin spesiﬁsyys, esimerkiksi, että se on
trypsiinin kaltainen entsyymi, joka pilkkoo aminohappoketjuja ensisijai-
sesti arginiinin ja lysiinin kohdalta [19].
Helmikuussa 2008 proteiinitietopankki sisälsi yli 48 000 rakennetiedos-
toa ja 44 955 eri proteiinin kolmiulotteista rakennetta [10]. Näistä hie-
man yli 44000:n rakenne oli selvitetty käyttäen röntgenkristallograﬁaa
tai NMR-spektroskopiaa, muita käytettyjä menetelmiä olivat muiden
muassa kryo-elektronimikroskopia, elektroni- ja neutronikristallograﬁa
sekä infrapunaspektroskopia. Kaikkiin proteiinitietopankin rakennetie-
dostoihin tallennetaan muun muassa seuraavat tiedot [9]: rakenteen läh-
de, kuten suku, laji, alleeli 3 tai kemiallisen synteesin menetelmä; kaik-
kien rakenteen makromolekyylien jonot, proteiinien tapauksessa amino-
happojonot; kaikkien rakenteen atomien koordinaatit; rakenteen lähde-
kirjallisuusviitteet.
Röntgenkristallograﬁalla saatuihin rakennetiedostoihin on lisäksi tallen-
nettu mm. seuraavat tiedot: kiteytysolosuhteiden lämpötila, pH, liuot-
timet ja käytetyt menetelmät; kiteen tiedot, diﬀraktiolaitteiston tiedot
kuten aallonpituus, ilmaisimen tiedot, lämpötila ja tiedonkäsittelyoh-
jelmat [9]. NMR-spektroskopialla saatuihin tietoihin tallennetaan pe-
rustietojen lisäksi esimerkiksi käytetyt menetelmät, tiedot laitteistosta,
magneettikentän voimakkuudesta, ilmaisimesta ja näyteputkesta; tiedot
näytteestä kuten käytetty liuotin, makromolekyylien ja puskurien kon-
sentraatiot, suolat, antibakteeriset aineet; sekä koeolosuhteet, esimerkik-
si lämpötila, pH ja paine.
3yksi tietyn geenin olemassaolevista muodoista
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2.1 Röntgenkristallograﬁa
Proteiinit voidaan karkeasti jakaa muodoltaan pallomaisiin ja kuitumai-
siin [1, 20]. Kuitumaisten proteiinien huonon vesiliukoisuuden ja nii-
den rakenteen luonteen takia niitä on lähes mahdotonta saada kitey-
tymään hyvään kolmiulotteiseen järjestykseen. Tämän johdosta kuitu-
maisten proteiinien rakennetta tutkitaan eri menetelmillä kuin pallo-
maisten. Suurin osa röntgenkristallograﬁalla tutkittavista proteiineista
on vesiliukoisia, sillä rasvaliukoisten kalvoproteiinien kiteyttäminen on
vaikeaa. Tästä johtuen tunnetut proteiinien rakenteet edustavat lähinnä
vesiliukoisia pallomaisia proteiineja.
Proteiinien arvellaan olevan pääsääntöisesti saman muotoisia sekä luon-
nossa että kiteisinä diﬀraktiokokeessa [20], mutta poikkeuksiakin on.
Proteiineja kidehilassa pitävät voimat ovat paljon niitä koossa pitäviä
heikompia, joten suuret muodonmuutokset kiteytyessä ovat epätoden-
näköisiä. Joissain tapauksissa hyvin erilaisissa olosuhteissakin kiteytet-
tyinä proteiineilla on ollut kiteissä lähes samanlainen rakenne. Jotkin
proteiinit myös toimivat kiteessä diﬀraktiokokeen aikana.
Kuvan saamista röntgensäteiden diﬀraktiosta voidaan verrata kuvan
muodostumiseen valomikroskoopissa. Valomikroskoopissa esine valais-
taan, jolloin se sirottaa valon eri suuntiin. Sironnut valo kerätään linsseil-
lä esineen kuvaksi. Röntgensäteidenkin kohdalla kide valaistaan, mutta
tällä hetkellä ei tunneta ainetta, jolla säteet saataisiin kerättyä kuvaksi,
kuten valomikroskoopissa. Kuva voidaan kuitenkin muodostaa kitees-
tä sironneesta röntgensäteilystä tietokoneella analyyttisesti diﬀraktio-
teorian avulla. Ongelmana kuitenkin on, että kuvan muodostamiseksi
diﬀraktiokuviosta on tunnettava sekä röntgensäteiden intensiteetti et-
tä vaihe, mutta diﬀraktiokokeesta saadaan tietoa vain säteiden intensi-
teetistä. Mitään tietoa säteiden keskinäisistä vaiheista ei saada, niiden
laskeminen onkin röntgensäteilyyn perustuvan kiderakenneanalyysin pe-
rusongelma [21].
Röntgensäteilyn siroaminen kiteestä voidaan havainnollistaa säteilyn hei-
jastumiseksi kiteen atomien muodostamista tasoista, minkä teki ensi
kerran W. L. Bragg vuonna 1913. Kiteen tasoja säteilytetään tietystä
kulmasta, jolloin osa röntgensäteilystä siroaa kiteestä samassa kulmas-
sa tasoon nähden. Sekä tuleva ja sironnut säteily ovat samassa tasossa
kuin sirottavan tason normaali. Sironnut säteily interferoi vahvistavasti
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vain, kun säteiden kulkema matkaero on niiden aallonpituuden moniker-
ta. Tästä johtuen säteily interferoi vahvistavasti vain tietyssä kulmassa
sen sirottaneisiin tasoihin nähden. Tämä kulma taas riippuu sirottavien
tasojen välisestä etäisyydestä. Säteilyttämällä kidettä eri suunnista voi-
daan käydä läpi kaikki mahdolliset atomien muodostamat tasot, jolloin
selvitetään atomien keskinäiset etäisyydet. Sama pätee myös suurem-
pien yksiköiden muodostamiin tasoihin, kuten molekyyleihin tai proteii-
neihin, jolloin diﬀraktiokuvio on tasojen ja niiden yksiköiden muodosta-
mien diﬀraktiokuvioiden yhdistelmä [21].
Pdb-tiedostoissa ei ole vetyatomeja, sillä niiden paikkaa ei saada selvil-
le röntgenkristallograﬁalla. Kiteestä sironneen säteilyn sirontatekijä on
kääntäen verrannollinen sirottajan massan neliöön, joten säteily ei siroa
protoneista, jotka ovat yli tuhat kertaa elektronia raskaampia. Sironneen
säteilyn sirontatekijä on myös suoraan verrannollinen atomin sirottavien
elektronien määrään, minkä takia vetyatomien paikkaa proteiinikiteessä
ei käytännössä saada selville [21].
Röntgendiﬀraktiolla selvitetyn rakenteen tarkkuudeksi ilmoitetaan yleen-
sä pienin etäisyys niiden proteiinikiteen atomitasojen välillä, joista si-
ronnut säteily on huomioitu lopullista kuvaa muodostettaessa. Pienin
kuvasta erottuva yksityiskohta on tällöin kooltaan noin 70 % ilmoite-
tusta etäisyydestä [21].
2.2 NMR-spektroskopia
Ydinmagneettinen resonanssi (eng. nuclear magnetic resonance) perus-
tuu ulkoisen magneettikentän vuorovaikutukseen niiden atomin ytimien
kanssa, joilla on magneettimomentti [22]. Tällaisilla ytimillä on pari-
ton määrä protoneja tai neutroneja, eli ytimien spin poikkeaa nollasta.
Klassisen fysiikan kuvauksessa ulkoisessa vakiomagneettikentässä näiden
ytimien magneettimomentti kiertyy kentän suuntaisen akselin ympäri
vakiokulmanopeudella. Tasapainotilassa makroskooppisen näytteen ko-
konaismagneettimomentti (yksittäisten ytimien magneettimomenttien
vektorisumma) on samansuuntainen ulkoisen vakiomagneettikentän kans-
sa, sillä ytimien magneettimomenttien magneettikenttää vastaan kohti-
suorat komponentit eivät korreloi kun taas magneettikentän suuntaiset
komponentit ovat jakautuneet Boltzmannin jakauman mukaisesti. Yk-
sittäisten ytimien magneettimomenttien magneettikenttää vastaan koh-
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tisuorien komponenttien summa siis häviää ja magneettikentän suuntai-
sista komponenteista syntyy näytteeseen kokonaismagneettimomentti,
joka on ulkoisen kentän kanssa samansuuntainen.
Näytteen kokonaismagneettimomentin kiertyminen indusoi sähkövirran
sopivaan käämiin, mutta tasapainokentässä kokonaismomentti on ul-
koisen kentän suuntainen eikä signaalia synny. Näytteen kokonaismag-
neettimomentti voidaan poikkeuttaa ulkoisen magneettikentän suunnas-
ta säteilyttämällä sitä sopivan taajuisella sähkömagneettisella säteilyl-
lä. Tällöin kokonaismagneettimomentti indusoi ilmaisimeen havaittavan
sähkövirran kiertäessään ulkoisen kentän suuntaista akselia. Magneet-
timomentin kiertonopeus ulkoisen vakiokentän suuntaisen akselin ym-
päri riippuu ulkoisen magneettikentän voimakkuudesta sekä momentin
omaavasta ytimestä ja voidaan laskea mitatun vaimenevan signaalin taa-
juudesta. Mitatun signaalin taajuuksiin ja niiden lukumäärään vaikut-
tavat myös sekä ytimen ympäristö että erityisesti ytimen atomin muo-
dostamat kovalentit sidokset [22]. Edellisistä voidaan päätellä proteiinin
kolmiulotteinen rakenne ja sen aminohappojärjestys.
15
3 Proteiinin kolmiulotteisen rakenteen en-
nustaminen
Proteiinien kolmiulotteinen (3u) rakenne määrää niiden toiminnan. Pro-
teiinien rakenteen tunteminen mahdollistaakin muun muassa proteiinien
spesiﬁsyyden ja proteiiniperheiden toiminnallisuuden tarkan erottelun ja
niiden tarkemman kehityshistorian selvittämisen kuin mitä sekvenssin
perusteella on mahdollista [18]. Proteiinien selvitettyjen 3u rakenteiden
ja sekvenssien määrä on kasvanut eksponentiaalisesti yli 20 vuoden ajan
(kuva 8). Tällä hetkellä selvitettyjen jonojen määrä on yli seitsenker-
Kuva 8: Proteiinien tunnettujen aminohappojonojen [6] ja selvitetty-
jen rakenteiden [10] lukumäärät ajan funktiona.
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tainen rakenteisiin verrattuna, eikä erolle näy kaventumisen merkkejä.
Tunnettuihin jonoihin ei myöskään ole laskettu niitä yli 5 000 000 pro-
teiinia [23], joiden aminohappojärjestystä ei ole selvitetty, mutta joita
koodaava alue perimässä tunnetaan [5]. Suurta osaa näistä proteiineista
ei ole tutkittu kokeellisesti, eikä luultavasti tutkitakaan pitkään aikaan
[18]. Lähitulevaisuudessa ainoa tapa selvittää näiden proteiinien rakenne
ja siten toiminta onkin ennustaa se aminohappojonosta.
Proteiinien 3u rakenteen ennustamisen menetelmät voidaan karkeasti
katsottuna jakaa kahteen luokkaan: molekyylitason simulointeihin ja ti-
lastollisiin menetelmiin. Näiden ääripäiden välissä olevissa menetelmissä
käytetään hyväksi molempia ja käytännössä "pelkissä" simuloinneissa-
kin turvaudutaan joko selvitetyistä proteiinien rakenteista kerättyihin
tilastoihin [24] tai yksinkertaisempien järjestelmien mittauksista tai si-
muloinneista saatuihin tietoihin [16].
Proteiinien 3u rakenteen ennustamisesta simuloimalla tekee vaikean jo
niiden mahdollisten muotojen eli konformaatioiden määrä pienilläkin
proteiineilla. Tilastollisten menetelmien pohjalta ennustamista hanka-
loittaa aminohappojonon ja sen laskostuneen rakenteen huono vastaa-
vuus. Tietty aminohappojono ei esimerkiksi aina muodosta samaa 3u ra-
kennetta eri proteiineissa [17]. Samaa alkuperää olevien proteiinien 3u
rakenne voi myös olla käytännössä sama, vaikka niiden aminohappojo-
noilla ei näyttäisi olevan enää mitään yhteistä (lukuunottamatta pientä
määrää proteiinin toiminnalle välttämättömiä aminohappoja) [25]. On
myös suunniteltu kaksi proteiinia joilla on 88 %:sesti sama aminohappo-
jono, mutta erilainen rakenne ja toiminta [26]. Proteiinin ennustetun kol-
miulotteisen rakenteen tarkkuus riippuu huomattavasti käytetystä me-
netelmästä. Käytettävissä olevat menetelmät taas riippuvat siitä kuinka
paljon tiedetään etukäteen proteiinin toiminnasta ja sille läheistä sukua
olevien proteiinien rakenteista.
3.1 Rakenteen ennustaminen simuloimalla
Fysikaaliset menetelmät proteiinien rakenteen ennustamiseen perustuvat
oletukseen, että toimiva proteiini on fysiologisissa olosuhteissa termody-
naamisessa tasapainotilassa alimmalla vapaan energian tasolla [16]. Täs-
tä johtuen proteiinien laskostumista tutkittaessa käytetään yleensä jon-
kin tyyppistä efektiivistä energiafunktiota. Efektiivisellä energialla tar-
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koitetaan proteiinin ja liuottimen vapaata energiaa tietyn muotoiselle
proteiinille. Energiafunktioiden tutkimuksesta suurin osa on keskittynyt
yksiketjuisiin ja vesiliukoisiin proteiineihin, jotka laskostuvat itsestään.
Kalvoproteiinien laskostumisen simulointiin tarvittaneen eri funktioita.
Proteiinien laskostumisen simuloinnissa käytetään kahden tyyppisiä ener-
giafunktioita. Ensimmäiset perustuvat todelliseen energiafunktioon, jo-
ka voidaan johtaa hiukkasten välisistä vuorovaikutuksista. Tyypillisesti
nämä funktiot sisältävät molekyylimekaanisen energiafunktion ja mal-
lin vapaan energian muutokselle liukenemisessa, joten ne ovat todelli-
sen energiafunktion yksinkertaistuksia [16]. Nämä funktiot ovat myös
empiirisiä, sillä ne parametrisoidaan kokeellisen tiedon pohjalta. Para-
metrisoinnissa käytettävä tieto ei kuitenkaan ole proteiinien selvitetyistä
rakenteista vaan yksinkertaisten järjestelmien, kuten pienmolekyylikitei-
den ja -liuosten, mittauksista ja simuloinneista. Toisen tyypin energia-
funktiot perustuvat tunnettujen proteiinien rakenteista kerättyihin ti-
lastoihin. Yleisimmin proteiinien rakenteista tilastoidaan aminohappo-
parien keskinäiset etäisyydet, joista johdetaan efektiiviset potentiaalit
eri aminohappojen välille. Tunnettujen proteiinien rakenteiden määrän
kasvaessa on myös johdettu efektiivisiä potentiaaleja eri atomipareille.
Joissain tapauksissa on lisäksi käytetty tilastoja myös muista ominai-
suuksista, kuten kolmen ja neljän aminohapon tai atomin etäisyyksistä,
rakenteiden pinta-alasta, pää- ja sivuketjun kiertokulmien todennäköi-
syyksistä.
Yleisesti ottaen fysikaaliset simulaatiot ovat tällä hetkellä proteiinien
rakenteen ennustamiseen käytettävistä menetelmistä epätarkimpia [27].
Niillä suurten proteiinien ennustetun rakenteen tarkkuus on huono ja
pienten rakenteiden ennustamisen ongelmana on erottaa tarkat ennus-
teet energian perusteella epätarkoista.
3.2 Rakenteen ennustaminen tilastollisin menetel-
min
Proteiinien 3u rakenteen ennustaminen tilastollisin menetelmin perus-
tuu jo selvitettyjen aminohappojärjestysten ja proteiinirakenteiden käyt-
töön. Tilastolliset menetelmät voidaan jakaa suhteellisen vaikeuden pe-
rusteella vertailevaan mallinnukseen (comparative modelling) ja laskok-
sen tunnistukseen (fold recognition) [27].
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Vertailevassa mallinnuksessa käytetään hyväksi sitä havaintoa, että suu-
relta osin samanlaiset polypeptidiketjut laskostuvat lähes aina saman-
muotoisiksi. Näiden proteiinien kehityslinjat lienevät eronneet yhteises-
tä kantamuodosta vähän aikaa sitten, joten niiden aminohappojonot
ovat vielä homologisia (eng. homologous). Homologisuudella tarkoite-
taan yleensä sitä kuinka hyvin aminohappojonot vastaavat toisiaan [28].
Yksinkertaisimmillaan vastaavuudella tarkoitetaan sitä, kuinka suuri osa
eri aminohappoketjujen aminohapoista on samoja samassa kohdassa ket-
jua.
Kun aminohappoketjujen homologisuus on yli 30 %, laskostuvat proteii-
nit lähes poikkeuksetta yleisrakenteeltaan samanlaisiksi [29]. Tarkimmil-
laan vertailevassa mallinnuksessa ennustettavan ja mallina (eng. templa-
te) olevien aminohappojonojen homologisuus on yli 50 %. Tällöin raken-
ne osataan ennustaa yhtä tarkasti kuin mitä se olisi matalan tarkkuu-
den röntgenkristallograﬁalla mahdollista selvittää. Käytännössä tämä
tarkoittaa noin 1 Å:n RMS (eng. root mean square) poikkeamaa pro-
teiinien pääketjun atomien sijainneille [30]. RMS poikkeama (RMSD)
kahdelle rakenteelle lasketaan seuraavasta kaavasta:
drms =
√√√√ 1
N
N∑
i=1
(ri − r′i)2, (1)
missä normittava tekijä N on epätriviaalien vapausasteiden lukumäärä
ja ri sekä r
′
i ovat hiukkasten numero i paikat vertailtavissa rakenteissa.
Jos kahden rakenteen RMSD lasketaan vain α-hiiliatomien paikoista on
normitustekijä N−2, sillä peptidisidoksen jäykkyydestä johtuen kahden
α-hiiliatomiparin drms = 0 [17]. Kun ennustettavan jonon mallin homo-
logisuus on 30-50 % saadaan yleensä noin 90 %:lle proteiinin pääketjusta
ennusteen virheeksi 1.5 Å.
Kun ennustettavan aminohappojonon ja selvitettyjen rakenteiden jono-
jen vastaavuus laskee alle 25 %:n, turvaudutaan sopivien mallien va-
linnassa laskoksen tunnistukseen. Yhdessä suositussa laskoksen tunnis-
tusmenetelmässä, säikeistämisessä (eng. threading), sopivan mittainen
osajono ennustettavasta jonosta sovitetaan proteiinien tunnettujen pai-
kallisrakenteiden muotoihin. Osajonon sopivuutta eri rakenteissa verra-
taan laskemalla sen energia rakenteissa sopivaa energiafunktiota käyt-
täen [30]. Menetelmässä käytettäviä usein toistuvia rakenteita on etsitty
lukuisissa tutkimuksissa [25, 31, 32, 33, 34, 35], sillä proteiinien rakentei-
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den samankaltaisuuksia vertailemalla saadaan tietoa myös muun muassa
proteiinien sukulaisuussuhteista ja niiden spesiﬁsyydestä. Muissa laskok-
sen tunnistusmenetelmissä pyritään yleensä selvittämään noin 10 ami-
nohapon pituisten osajonojen ja niiden muodostamien paikallisrakentei-
den vastaavuuksia. Karkeasti katsottuna nämä menetelmät voidaan ja-
kaa niihin, joissa tilastoidaan kiinnostavissa rakenteissa esiintyvät ami-
nohappojonot ja niihin, joissa tilastoidaan sopivasti valittujen amino-
happojonoryppäiden laskostumistaipumukset [36]. Menetelmien yhdis-
telmää käyttäen tehtiin I-sites -kirjasto, jota käytettiin 55 proteiinin pai-
kallisrakenteen ennustamiseen [37]. Ennustettuja rakenteita verrattiin
oikeisiin kahdeksan aminohapon pätkissä ja paikan virheeksi (RMSD)
saatiin noin 50 %:lle aminohapoista 1.4 Å.
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4 Rakennetiedot
Työssä tutkittu aineisto ladattiin vuoden 2008 tammikuussa proteiini-
tietopankin palvelimelta ja vei purkamisen jälkeen levytilaa 34 Gt. Ai-
neisto ladattiin PDB-muodossa, sillä tämä oli rakennetietojen ensisijai-
nen talletusmuoto [9], ja rakennetietojen käsittelyyn käytetty kirjasto
tuki kyseistä tiedostomuotoa.
Jokaiselle proteiinitietopankin rakenteelle annetaan sen ensimmäisen tal-
letuksen yhteydessä nelimerkkinen tunnus. Pdb-tiedostot ovat tekstitie-
dostoja, jotka on nimetty niiden sisältämän rakenteen tunnuksen mu-
kaan. Tiedostot on jaettu rakennetietokannassa tunnuksen kahden kes-
kimmäisen merkin mukaisiin alihakemistoihin [38] (00...9z, a0...zz), joi-
den keskimääräinen koko purettuna oli 25,7 Mt.
4.1 Rakenteiden valinta
Kaikki proteiinitietopankin rakenteet on tarkastettu tallennuksen yhtey-
dessä virheiden varalta [9]. Rakenteista on tarkastettu muiden muassa
kovalenttien sidosten pituudet ja kulmat, aminohappojen kiraalisuus,
atomien nimitykset ja pienimmät etäisyydet naapureista sekä amino-
happojen annetun ja atomien koordinaateista lasketun järjestysten vas-
taavuudet. Tarkastuksesta huolimatta tiedoissa on virheitä, kuten usei-
ta aminohappoja, jotka ovat samassa kohdassa polypeptidiketjua [39].
Vanhojen rakennetiedostojen tulkinnassa voi myös olla ongelmia, sillä
ne noudattavat erilaisia PDB-standardeja, joissa samat ominaisuudet
on kuvattu eri tavoin [9].
Tietojen puutteet voivat johtua myös käytännön vaikeuksista rakenteen
selvityksessä. Esimerkiksi osa kiteen tai liuoksen proteiineista voi sisäl-
tää pistemutaatioita, jolloin tietyssä kohdassa kaikkien näytteen proteii-
nien aminohappoketjua sijaitseva aminohappo tai atomi ei ole yksikäsit-
teinen. Tällöin puhutaan epäjärjestyneestä aminohaposta tai atomista.
Nimitystä käytetään myös proteiineista tai osasta niiden aminohappo-
ja, joilla ei ole määrättyä kolmiulotteista rakennetta laskostuneena [40].
Näitä proteiineja tai aminohappoja ei kuitenkaan tallenneta proteiini-
tietopankkiin.
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Rakennetiedostoissa aminohapot yksilöidään niiden järjestysnumerolla
polypeptidiketjussa. Järjestysnumero toimii aminohappojen tunnukse-
na. Tunnukset eivät kuitenkaan aina ole yksikäsitteisiä, on esimerkiksi
rakenteita, joissa aminohapon oikea tunnus on vaihtunut samaksi kuin
ketjussa toisaalla olevan aminohapon [39].
Proteiinitietopankin rakenteet sisältävät myös DNA- ja RNA-ketjuja
ja näihin sitoutuneita molekyylejä, proteiineihin sitoutuneita DNA- ja
RNA-ketjuja [41] sekä muita aineita kuten metalli-ioneja. Lisäksi pdb-
tiedostot sisältävät yleensä vesimolekyylejä rakenteen selvitysmenetel-
mistä johtuen. Esimerkiksi NMR-spektroskopiassa näyte on vesiliuokses-
sa ja röntgenkristallograﬁassa käytettävät proteiinikiteet sisältävät huo-
mattavan määrän liuotinta, toisin kuin pienten orgaanisten molekyylien
kiteet [42].
Työssä tutkittiin vain pentapeptidejä, joiden sekvenssi ja rakenne oli hy-
vin määritelty rakennetiedoissa. Rakenteiden vertailuista jätettiin pois
pentapeptidit, joiden yhdeltäkin aminohapolta puuttui α-hiiliatomi tai
joiden aminohappojen tunnukset eivät olleet peräkkäiset tai joiden yk-
sikin aminohappo ei ollut yksikäsitteinen.
4.2 Rakennuspalikoiden etsintä
Rakennevertailu suoritettiin Python-kielellä [43] kirjoitetulla ohjelmal-
la käyttäen Biopython-kirjaston [44] PDB-moduulia, jotta ohjelman ke-
hitysaika pysyi kohtuullisena. PDB-moduuli on helppokäyttöinen pdb-
tiedostojen lukemiseen, tulkintaan ja kirjoittamiseen tarkoitettu ohjel-
ma [39]. Sitä käytettäessä tiedostosta luettu rakenne jaetaan malleihin,
ketjuihin ja aminohappoihin. Mallilla tarkoitetaan yhtä proteiinitieto-
pankkiin lähetettyjen rakenteen koordinaattien joukkoa. Tyypillisesti
röntgenkristallograﬁalla selvitetty rakenne sisältää vain yhden mallin,
kun taas NMR-spektroskopialla selvitetty rakenne sisältää useita eri
malleja, jotka toteuttavat rakenteen atomeille saadut keskinäiset etäi-
syydet. Mikäli proteiini koostuu useasta aminohappoketjusta sisältävät
rakenteen mallit yhtä monta ketjua. Esimerkiksi calcyclinin rakenne,
jonka PDB-tunnus on 1a03 [45] ja joka kuuluu pienten kalsiumia sito-
vien proteiinien ryhmään [46], on selvitetty NMR-spektroskopiaa käyt-
täen. Rakennetiedosto sisältää 20 hieman toisistaan poikkeavaa mallia
samasta proteiinista ja jokainen malli sisältää kaksi ketjua.
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4.2.1 Rakenteiden alustava vertailu
Tutkittu aineisto koostui 48 395 rakennetiedostosta, jotka sisälsivät va-
jaat 45 000 proteiinia, 156 595 mallia, 163 043 ketjua ja 25 223 847 perus-
aminohappoa. Kaikkien rakenteiden yksityiskohtainen vertailu kerralla
olisi vaatinut enemmän työmuistia ja suoritinaikaa kuin oli käytettä-
vissä. Niinpä rakenteita vertailtiin alustavasti siten, että rakenneyhtä-
läisyyksiä etsittiin kerrallaan vain rakennetietokannan samassa alihake-
mistossa olleista tiedostoista, jotka muodostivat yhden vertailujoukon.
Poikkeuksena alihakemistot 00...9z, jotka yhdistettiin yhdeksi vertailu-
joukoksi. Alustavassa vertailussa tarkasteltiin lisäksi vain aminohappo-
ketjujen α-hiilien paikkoja. Jokaisen yksittäisen vertailujoukon kaikkien
hyvin määriteltyjen identtisten pentapeptidien kolmiulotteisia rakentei-
ta verrattiin keskenään, mukaanlukien mahdollisesti yhteisiä aminohap-
poja sisältäneen pentapeptidit. Tyypillisesti alustavassa vertailussa yh-
den alihakemiston sisältävän vertailujoukon käsittelyyn kului suoritinai-
kaa noin kaksi tuntia 3,66 GHz:n suorittimella.
Kunkin pentapeptidin α-hiiliatomeista muodostettiin vektoriesitys las-
kemalla peräkkäisten α-hiiliatomien paikkavektorien erotus:
~ai = ~ri −~ri−1 (2)
Näin saatuja vektorijonoja ~a1, ~a2, ~a3, ~a4 käyttäen verrattiin ensin penta-
peptidien toisiaan vastaavien vektorien pituuksia, jonka jälkeen verrat-
tiin vektorin ja osajonon edellisten vektorien välisiä kulmia. Rakenteet
katsottiin samanlaisiksi mikäli osajonojen vastaavat vektorit olivat ra-
kenteen ilmoitetun mittaustarkkuuden rajoissa yhtä pitkät ja vastaavien
vektorien muodostamat kulmat osajonon edellisten vektorien kanssa oli-
vat yhtäsuuret. Kulmat määriteltiin yhtäsuuriksi kun vastaavien vekto-
rien ~ai ja ~a
′
i päissä olleet α-hiiliatomit olivat mittaustarkkuutta V lä-
hempänä toisiaan. Tästä saatiin vastaavien kulmien erotukselle seuraava
ehto, kun oletettiin vastaavat vektorit yhtä pitkiksi:
|α− β| < 2 arcsin V
2|~ai| , (3)
missä α on ensimmäisen verrattavan vektorin ja yhden sen osajonon
edellisen vektorin välinen kulma, β on toisen verrattavan vektorin ja
yhden sen osajonon edellisen vektorin välinen kulma, V on laskettu mit-
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taustarkkuus ja ~ai on toinen verrattavista vektoreista. Mittaustarkkuu-
tena käytettiin verrattavien osajonojen rakennetiedostoissa ilmoitettu-
jen paikkojen tarkkuuksien keskiarvoa. Mikäli tarkkuutta ei rakenne-
tiedostossa ilmoitettu, oletettiin tarkkuudeksi 3 Å. Proteiinitietopankin
rakennetiedostoissa rakenteiden keskimääräinen tarkkuus joulukuussa
2007 oli 2.2± 1.3Å [10].
Suoritinajan säästämiseksi rakennuspalikoita etsittiin kerralla vain yh-
destä vertailujoukosta, joka käsitti proteiinitietopankin yhden alihake-
miston. Aina kun pentapeptidi löytyi vertailujoukosta useammin kuin
kerran, verrattiin sen kolmiulotteisia rakenteita joka paikassa keskenään
yllä kuvatulla tavalla. Mikäli tämän pentapeptidin rakenne osoittautui
mittaustarkkuuden rajoissa samaksi kaikkialla mistä se löydettiin, hy-
väksyttiin se mahdolliseksi rakennuspalikaksi. Muussa tapauksessa pen-
tapeptidi hylättiin, eli sen jono lisättiin hylättyjen jonojen joukkoon.
Hyväksyttäessä mahdollinen rakennuspalikka tallennettiin pentapeptidi
ja sen löydetyn ensimmäisen rakenteen vektoriesitys myöhempää vertai-
lua varten. Lisäksi tallennettiin viitteet kaikkiin paikkoihin, joista sama
pentapeptidi löytyi, jotta niitä ei tarvitsisi lopullisessa vertailussa erik-
seen etsiä.
Yksittäisten vertailujoukkojen tutkimisen jälkeen samalla kirjaimella al-
kavia alihakemistoja vastaavien vertailujoukkojen tulokset yhdistettiin.
Kaikkien vertailujoukkojen tulosten yhdistäminen kerralla olisi vaatinut
jälleen liikaa työmuistia ja suoritinaikaa. Ensin yhdistettiin vertailujouk-
kojen hylätyt pentapeptidit yhdeksi joukoksi. Sen jälkeen poistettiin ver-
tailujoukkojen kaikki ne mahdolliset rakennuspalikat, joiden pentapep-
tidi kuului myös hylättyjen jonojen joukkoon. Lopuksi yhdistettiin ver-
tailujoukkojen mahdolliset rakennuspalikat. Jos sama pentapeptidi oli
monen vertailujoukon rakennuspalikoissa, verrattiin niiden kaikkien vek-
toriesityksiä edellä kuvatulla tavalla. Mikäli kaikki rakenteet eivät olleet
mittaustarkkuuden rajoissa samoja, ne hylättiin ja pentapeptidi lisättiin
hylättyjen jonojen joukkoon. Jos pentapeptidin eri vertailujoukoista löy-
detyt rakennuspalikat olivat samoja, yhdistettiin niiden rakenneviitteet
ensimmäiseen rakennuspalikkaan, joka lisättiin lopputulokseen.
Vertailujoukkojen tulosten osittaisen yhdistämisen jälkeen päädyttiin 27
uuteen joukkoon (0-9, a, b,...,z) rakennuspalikkaehdokkaita, jotka sisäl-
sivät yhteensä 3 829 723 aina samaan ja 391 374 ainakin kahteen eri
konformaatioon laskostuvaa pentapeptidiä. Mahdollisten rakennuspali-
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Kuva 9: Mahdollisten rakennuspalikoiden ja hylättyjen pentapeptidien
lukumäärät alustavien vertailujen tulosten yhdistämisen jäl-
keen. Jokaisen kirjaimen kohdalla on yhdistetty samalla kir-
jaimella alkavista alihakemistoista saadut tulokset.
koiden ja hylättyjen pentapeptidien lukumäärien jakautuminen eri mer-
killä alkavien alihakemistojen välillä on esitetty kuvassa 9. Keskimäärin
27 uudessa vertailujoukossa oli mahdollisten rakennuspalikoiden penta-
peptidejä 10,2 kertaa hylättyjä enemmän. Etenkin mahdollisissa raken-
nuspalikoissa oli paljon päällekkäisyyttä eri alihakemistojen välillä, sillä
ne sisälsivät paljon samoja pentapeptidejä.
Vertailujoukkojen välillä oli huomattavia eroja rakennuspalikkaehdok-
kaiden viitteiden lukumäärien jakautumisessa (kuvat 10 ja 11). Kai-
kissa vertailujoukoissa oli kuitenkin eniten niitä, jotka viittasivat vain
yhteen rakennetiedostoon. Lisäksi lähes kaikissa vertailujoukoissa alle
10 rakennetiedostoon viittaavien mahdollisten rakennuspalikoiden mää-
rä oli kääntäen verrannollinen viitteiden määrän eksponenttiin (liite 1).
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Kuva 10: Samaan muotoon laskostuvien identtisten pentapeptidien lu-
kumäärä vertailujoukossa, joka saatiin yhdistämällä proteii-
nitietopankin aineiston w:lla alkavien alihakemistojen tulok-
set, sen funktiona kuinka monesta eri rakennetiedostosta
identtinen pentapeptidi löydettiin.
Lopullista vertailua varten 27 vertailujoukon tulokset yhdistettiin jo ku-
vatulla tavalla, sillä erotuksella että ennen yhdistämistä vertailujou-
koista poistettiin alle kolmeen rakennetiedostoon viitanneet mahdolli-
set rakennuspalikat. Tuloksena saatiin 340 148 mahdollista rakennuspa-
likkaa, joiden viitteiden lukumäärien jakauma on esitetty kuvassa 12.
Rakenteiden yhdistämiseen vaadittava aika on verrannollinen niiden lu-
kumäärän neliöön. Testiajon perusteella kaikkien mahdollisten raken-
nuspalikoiden yhdistäminen olisi vienyt noin puoli vuotta. Erikseen yh-
distettiin myös vain yli 4, 6, 8, 11, 12, 20, 30 tai 99 viitettä sisältäneiden
rakennuspalikoiden joukot, joista saadut viitejakaumat ovat liitteessä 2.
Jakaumista näkee, että rakennuspalikoista vähiten viitteitä sisältävien
poistaminen edellä mainitulla tavalla ennen niiden yhdistämistä siirtää
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Kuva 11: Samaan muotoon laskostuvien identtisten pentapeptidien lu-
kumäärä vertailujoukossa, joka saatiin yhdistämällä proteii-
nitietopankin aineiston l:lla alkavien alihakemistojen tulok-
set, sen funktiona kuinka monesta eri rakennetiedostosta
identtinen pentapeptidi löydettiin.
lopputuloksen viitejakaumaa vasemmalle. Tällöin myös eniten viittei-
tä eri tiedostoihin sisältävien rakennuspalikoiden viitteiden lukumäärä
vähenee. Seuraavilla liitteessä 2 esitetyillä jakaumilla yli puolet kymme-
nestä eniten viitteitä eri rakennetiedostoihin sisältäneestä rakennuspali-
kasta oli yhteisiä: 2 ja 4, 4 ja 6, 6 ja 8, 8 ja 11, 11 ja 12, 12 ja 20, 20 ja 30
sekä 30 ja 99. Lisäksi kymmenestä eniten viitteitä sisältäneestä mahdol-
lisesta rakennuspalikasta yksi - AspGluAlaGluLys - oli sama jokaisessa
jakaumassa. Ennen yhdistämistä erikseen poistettuja rakennuspalikoi-
ta ei hylätty, vaan hylättyjä oli ennen lopullista tarkistusta noin 257
000 - 280 000, riippuen yhdistettävien mahdollisten rakennuspalikoiden
kokonaismäärästä.
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Kuva 12: Niiden mahdollisten rakennuspalikoiden viitteiden lukumää-
rien jakauma ennen lopullista tarkastusta, joista oli ennen
lopullista yhdistämistä poistettu alle kolme viitettä eri ra-
kennetiedostoihin sisältäneet rakennuspalikat.
4.2.2 Lopullinen vertailu
Löydettyjen rakennuspalikoiden lopullinen tarkastus suoritettiin käyt-
täen etäisyysmatriisiesitystä, joka säilyttää rakenteesta kaiken tiedon
paitsi sen yleisen kiraalisuuden [31]. Toisin sanoen etäisyysmatriisin pe-
rusteella ei voida erottaa rakennetta sen peilikuvasta. Eliöt valmistavat
kuitenkin vain L-aminohappoja [3], joten proteiineista ei ole peilikuva-
muotoja. Rakenteen etäisyysmatriisi muodostetaan laskemalla sen kaik-
kien osien keskinäinen etäisyys [35]:
Aij = |~ri −~rj|, i = 1...N, j = 1...N, (4)
missä N on rakenteen osien lukumäärä ja ~r osan paikkavektori. Etäi-
syysmatriisi on symmetrinen ja rakenteen etäisyys itsestään on aina 0,
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joten käytännössä laskettiin vain ne etäisyysmatriisin alkiot Aij, joissa
1 ≤ i < j ≤ N . Yleensä etäisyysmatriisi lasketaan polypeptidin α-
hiiliatomeille. Muita polypeptidin atomeja käyttämällä rakenteen tark-
kuus paranee, etenkin kun huomioidaan aminohappojen sivuketjujen
suunnat pääketjuun nähden lisäämällä etäisyysmatriisiin sivuketjujen
ensimmäinen hiiliatomi.
Lopullista vertailua varten pentapeptidien pääketjun atomeista (Cα, C,
N ja O, poislukien vetyatomit) ja sivuketjun ensimmäisestä hiiliatomista
(Cβ) muodostettiin etäisyysmatriisit. Mikäli jokin käytetyistä atomeis-
ta puuttui, jätettiin se pois myös verrokkina olleen pentapeptidin etäi-
syysmatriisista. Epäjärjestyneet atomit lisättiin etäisyysmatriisiin, sil-
lä niiden väärä paikka johti rakennuspalikan hylkäämiseen. Lopullisessa
vertailussa tarkastettiin kaikki alustavassa vertailussa löytyneet mahdol-
liset rakennuspalikat. Tarkastuksessa pentapeptidin rakenne ensimmäi-
sessä rakenneviitteessä muutettiin etäisyysmatriisiksi ja sitä verrattiin
muista rakenneviitteistä saatuihin etäisyysmatriiseihin. Mikäli yhdessä-
kin vertailussa jotkin etäisyysmatriisien vastaavista alkioista eivät olleet
mittaustarkkuuden rajoissa samat, rakennuspalikka hylättiin. Mittaus-
tarkkuutena käytettiin rakennetiedostoissa ilmoitettujen tarkkuuksien
keskiarvoa.
Pdb-tiedoston tulkitseminen tietorakenteeksi PDB-moduulin avulla kes-
tää paljon kauemmin kuin tiedoston luku levyltä. Tämän takia ehdit-
tiin lopullinen tarkastus suorittaa vain alunperin yli 12 viitettä eri ra-
kennetiedostoihin sisältäneiden mahdollisten rakennuspalikoiden jouk-
kojen yhdistelmille. Lopullisesti takastettujen rakennuspalikoiden viit-
teiden lukumäärien jakauma on esitetty kuvassa 13, jossa on yhdistetty
alunperin yli 12 viitettä eri tiedostoihin sisältäneiden rakennuspalikoi-
den joukot. Myös alunperin yli 20, 30 ja 99 viitettä eri rakennetiedostoi-
hin sisältäneet rakennuspalikat ehdittiin yhdistää. Näidenkin lopputu-
loksissa tiedostoviitteiden lukumäärien jakaumilla ja rakennuspalikoiden
viitteiden vähimmäislukumäärillä oli jo edellä havaittu yhteys.
Lyhyiden peptidiketjujen ja niiden laskosten yhteyksiä on selvitetty ti-
lastollisesti useissa tutkimuksissa. Tietääkseni kukaan ei kuitenkaan ole
etsinyt kaikista tunnetuista proteiinirakenteista aina samaan muotoon
laskostuvia peptidiketjuja niiden käyttämiseksi rakennuspalikoina pro-
teiinien suunnittelussa. Suuressa osassa aihetta käsitelleistä tutkimuksis-
ta on tilastoitu joko samankaltaisten peptidiketjujen todennäköisyyksiä
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Kuva 13: Rakennuspalikoiden viitteiden lukumäärien lopullinen jakau-
ma, johon ennen lopullista tarkastusta yhdistettiin kaikki yli
12 viitettä eri rakennetiedostoihin sisältäneet mahdolliset ra-
kennuspalikat.
laskostua eri konformaatioihin [36, 47] tai proteiineissa yleisesti esiinty-
vien rakenteiden todennäköisyyksiä sisältää tietty aminohappoketju (tai
yleisemmin eri aminohappojen todennäköisyyksiä olla tietyssä kohdassa
eri rakenteita) [37, 48, 49]. Näissä tutkimuksissa on tyypillisesti jätetty
pois proteiinit joiden peptidiketjun homologisuus jo käsitellyn proteiinin
kanssa on yli 50-25 % [37, 50].
Ensimmäisinä identtisten pentapeptidiparien rakenteita lienevät verran-
neet Kabsch ja Sander vuonna 1983 [17], mutta he eivät kertoneet löy-
tyikö mitään pentapeptidiä aineistosta enemmän kuin kahdesta paikas-
ta. Unger ym. esittivät ensimmäisinä, että proteiinirakenteiden avaruu-
dellinen jakauma ei ole jatkuva [47]. Tutkimuksissaan he ryhmittelivät
heksapeptidit niiden konformaation perusteella, mutta eivät maininneet
kiinnittäneensä huomiota siihen laskostuivatko heksapeptidit aina sa-
30
maan konformaatioon. Argos tutki myös identtisten pentapeptidien ra-
kenteita, mutta valitsi useasta pentapeptiparista yhden satunnaisesti ra-
kennevertailuun [51]. Hanin ja Bakerin samankaltaisten peptidijonojen
konformaatioiden tutkimuksessa jätettiin huomiotta konformaatiot, jot-
ka esiintyivät alle 20 % tapauksista [36].
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5 Tulokset
Tutkittu aineisto koostui 48 395 rakennetiedostosta ja vajaasta 45 000
proteiinista, joissa oli 156 595 mallia, 163 043 ketjua ja 25 223 847 pe-
rusaminohappoa. Niitä aminohappoja, joilla ei ollut yksikäsitteistä tun-
nusta, ei tutkittu. Aineiston aminohapoista 0,6 %:lla järjestysnumero
ja sen paikka ketjussa eivät täsmänneet. Lisäksi 0,5 %:ssa rakennetie-
dostojen aminohapoista oli epäjärjestyneitä, 0,3 %:lla oli epäjärjestynyt
α-hiiliatomi ja 0,01 % aminohapoista ei ollut lainkaan α-hiiliatomia.
Pentapeptidiä, jonka yhdeltäkin aminohapolta puuttui α-hiiliatomi, ei
tarkasteltu. Hieman yli 7000 rakennetiedostossa rakenteen tarkkuutta ei
kerrottu.
Alustavassa tarkastuksessa rakennuspalikoita etsittiin ensin proteiinitie-
topankin aineiston jokaisesta alihakemistosta erikseen, jonka jälkeen sa-
malla kirjaimella alkaneiden alihakemistojen tulokset yhdistettiin. Näin
saatiin 27 vertailujoukkoa, jotka sisälsivät 3 829 723 mahdollista raken-
nuspalikkaa ja 391 374 hylättyä pentapeptidiä. Ennen vertailujoukkojen
tulosten lopullista yhdistämistä ja tarkastusta niistä poistettiin suori-
tinajan säästämiseksi ne mahdolliset rakennuspalikat, jotka löydettiin
alle 13 eri rakennetiedostosta. Testiajon perusteella kaikkien mahdol-
listen rakennuspalikoiden tarkastamiseen olisi mennyt aikaa noin puoli
vuotta.
Lopullisessa tarkastuksessa hylättiin 5,2 % mahdollisista rakennuspa-
likoista ja aina samaan konformaatioon laskostuvia pentapeptidejä oli
lopulta 9045. Yhteensä pentapeptidejä hylättiin 266 377 kappaletta. Ra-
kennuspalikoiden viitteiden lukumäärien jakaumat sekä ennen että jäl-
keen lopullisen tarkastuksen on esitetty kuvassa 14. Hylättyjä rakennus-
palikoita oli koko jakauman alueella. Alunperin vähintään 20, 30 tai 99
viitettä eri tiedostoihin sisältäneiden joukkojen lopullisessa tarkastuk-
sessa hylättiin vastaavasti 8,3, 6,6 ja 24,3 % mahdollisista rakennuspa-
likoista, jolloin niitä jäi jäljelle vastaavasti 1553, 696 ja 28 kappaletta.
Näiden viitteiden lukumäärien jakaumat sekä ennen että jälkeen lopul-
lisen tarkastuksen ovat kuvassa 15.
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Kuva 14: Rakennuspalikoiden viitteiden lukumäärien jakaumat ennen
ja jälkeen lopullisen tarkastuksen. Ennen joukkojen lopullista
yhdistämistä niistä poistettiin mahdolliset rakennuspalikat,
jotka sisälsivät enintään 12 viitettä eri rakennetiedostoihin.
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Kuva 15: Rakennuspalikoiden viitteiden lukumäärien jakaumat ennen
ja jälkeen lopullisen tarkastuksen. Ennen joukkojen lopullista
yhdistämistä niistä poistettiin mahdolliset rakennuspalikat,
jotka sisälsivät enintään 20, 30 tai 99 viitettä eri rakennetie-
dostoihin.
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5.1 Löydetyt rakennuspalikat
Vähän yli 9000 rakennuspalikasta kymmenen eniten viittauksia eri tie-
dostoihin sisältänyttä pentapeptidiä on lueteltu taulukossa 2. Esimerkki
rakennuspalikan tietorakenteesta on liitteessä 3, jossa ovat eniten viittei-
tä eri rakennetiedostoihin sisältäneen rakennuspalikan AlaValAsnLeuA-
la tiedot. Tämän rakennuspalikan muoto kahdessa proteiinissa on ku-
vassa 16, jossa pentapeptidin konformaatiot on kuvattu tikkumallilla ja
väritetty punaiseksi ja keltaiseksi ja proteiinien muut osat on piirretty
naauhamaisina sekundaarirakenteina.
Muutamassa aiemmassa tutkimuksessa on selvitetty, mitkä löydetyistä
pentapeptideistä ovat laskostuneet aina samaan konformaatioon. Kabsc-
hin ja Sanderin mukaan [17] seuraavilla pentapeptideillä oli sama raken-
ne kahdessa toisiinsa liittymättömässä proteiinissa: LeuProAlaSerGln,
AlaAlaLeuValLys, AlaAlaLysPheGlu, SerValIleValGly, SerSerGluGlu-
Leu ja SerValSerTyrAsp. Nämä pentapeptidit sen sijaan laskostuivat
heidän mukaansa eri konformaatioihin: ValAsnThrPheVal, LysValLeu-
AspAla, LeyAlaProValAla, ValAlaHisAlaLeu, LysAlaAlaValLeu, IleI-
leGlyGluLeu ja GlyValArgGlnVal. Kabsch ja Sander etsivät identtisiä
pentapeptidejä 62 proteiinista, kun taas tässä työssä niitä etsittiin yli
44 000:stä. Todennäköisesti ainakin osa yllä mainituista samaan muo-
toon laskostuneista pentapeptideistä ei nykyisessä aineistossa laskostu
aina samaan muotoon. Tällaisia olivatkin mittaustarkkuuden rajoissa
pentapeptideistä kaikki paitsi LeuProAlaSerGln. Kyseinen pentapeptidi
läpäisi alustavan vertailun, mutta sitä ei kuitenkaan hyväksytty raken-
nuspalikaksi, mikä johtui joko siitä että pentapeptidin rakenne ei myös-
kään ollut sama kaikkialla tai sitten mahdollinen rakennuspalikka löy-
dettiin alle 13 eri rakennetiedostosta. Kabschin ja Sanderin mukaan eri
Taulukko 2: Eniten viittauksia eri tiedostoihin sisältävät rakennuspa-
likat. Suluissa on niiden sisältämien viitteiden määrä eri
rakennetiedostoihin.
AlaValAsnLeuAla (326) ArgLeuLysIleTyr (316)
AsnArgAlaLysArg (315) TyrAspSerLeuAsp (314)
AspAlaValArgArg (314) PheGluMetLeuArg (314)
ProAsnArgAlaLys (312) MetLeuArgIleAsp (311)
ValIleThrLysAsp (309) ThrProAsnArgAla (309)
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Kuva 16: Eniten viitteitä eri rakennetiedostoihin sisältäneen rakennus-
palikan AlaValAsnLeuAla muoto kahdessa proteiinissa, joi-
den PDB-tunnukset ovat 261L ja 200L. Pentapeptidin kon-
formaatiot on kuvattu tikkumalleilla ja väritetty punaiseksi
ja keltaiseksi. Proteiinien muut osat on piirretty eri väreil-
lä sekundaarirakenteina. Kuva on tehty PyMOL-ohjelmalla
[52].
muotoon laskostuvista pentapeptideistä yhtäkään ei hyväksytty raken-
nuspalikaksi, tosin kahta viimeistä (IleIleGlyGluLeu ja GlyValArgGln-
Val) ei kuitenkaan hylätty alustavassa tarkastuksessa.
Argos [51] vertaili muun muassa identtisten pentapeptidien rakenteita,
mutta ei kertonut kuinka suuri virhe niiden eri konformaatioissa sallit-
tiin. Lisäksi hän huomioi samassa polypeptidiketjussa olleista identti-
sistä pentapeptideistä vain yhden ja vertaili kahdesta tai useammasta
identtisestä pentapeptidiparista vain yhtä satunnaisesti valittua. Niin-
pä näiden pentapeptidiparien laskostumisesta samaan konformaatioon
mittaustarkkuuden rajoissa ei ole ollut varmaa tietoa. Tässä ja edempä-
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Taulukko 3: Aminohappojen yksi- ja kolmikirjaimisten lyhenteiden
vastaavuudet.
A: Ala C: Cys D: Asp E: Glu F: Phe G: Gly H: His I: Ile
K: Lys L: Leu M: Met N: Asn P: Pro Q: Gln R: Arg S: Ser
T: Thr V: Val W: Trp Y: Tyr
nä käytetään myös aminohappojen yksikirjaimisia lyhenteitä, jotka ovat
taulukossa 3. Argosin tarkastelemista saman sekundaarirakenteen kah-
dessa eri proteiinissa muodostaneista pentapeptideistä (DALKA, VVKEA,
SVIVG, SASKS, VGGQD, LQQKR) vain VVKEA laskostui nyt samaan kon-
formaatioon kaikkialla, missä esiintyi. Seuraavat pentapeptidit hylättiin:
SVIVG, SASKS, VGGQD, LQQKR. Yhtä pentapeptidiä (DALKA) ei hylätty
alustavassa tarkastuksessa, joten se hylättiin joko lopullisessa tarkastuk-
sessa tai sillä oli niin vähän viitteitä eri rakennetiedostoihin, että sitä ei
sisällytetty lopulliseen tarkastukseen.
Argosin tutkimuksessa myös seuraavat pentapeptidit muodostivat sa-
man sekundaarirakenteen eri proteiineissa ja lisäksi niiden liuottimeen
kosketuksessa ollut pinta-ala muuttui huomattavasti eri proteiinien välil-
lä: YGVSV, AMVAK, TTVTV, AALKA, DALKA, AIVAK, SPEEL, AASKA. Täs-
sä työssä sama konformaatio kaikkialla saatiin vain TTVTV:lle. YGVSV,
AALKA, SPEEL, AASKA hylättiin jo alustavassa tarkastuksessa ja seu-
raavat joko hylättiin lopullisessa tarkastuksessa tai niitä ei ehditty tar-
kastamaan: AMVAK, DALKA, AIVAK. Argosin mukaan seuraavat penta-
peptidit muodostivat erilaisen sekundaarirakenteen eri proteiineissa: VA-
HAL, GTFAA, LVLNR, YSYST, ADVVA, ADKAG, GAVLIK, DIAAA, LTVLG,
VTVGS, GKVVN, VAIVD. Näistä yksikään ei ollut lopulta rakennuspa-
likoiden joukossa ja seuraavat hylättiin jo alustavassa tarkastuksessa:
VAHAL, LVLNR, YSYST, ADVVA, LTVLG, VTVGS, GKVVN, VAIVD.
Cohen ym. [50] antoivat työssään yhden esimerkin eri muotoon laskostu-
vasta heksapeptidistä (NAAIRS), jonka molemmat pentapeptidit (NAAIR
ja AAIRS) laskostuivat myös tässä eri konformaatioihin.
Rakennuspalikoista eniten viitteitä eri tiedostoihin sisältänyt pentapep-
tidi (AlaValAsnLeuAla) viittasi rakennetiedostojen kuvausten perusteel-
la kahteen eri proteiiniin (liite 3). Suurin osa viitatuista rakennetie-
dostoista sisälsi eri versioita T4 lysotsyymistä (esimerkiksi PDB-tunnus
201L), toiseksi eniten viitteitä rakennuspalikalla oli erilaisiin glutamaat-
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tireseptoreihin (esim. PDB-tunnus 1M5B). Seuraavaksi eniten viitteitä
eri rakennetiedostoihin sisältänyt rakennuspalikka (ArgLeuLysIleTyr)
viittasi melkein pelkästään T4 lysotsyymin eri versioihin. Kymmenen
eniten viitteitä eri tiedostoihin sisältänyttä rakennuspalikkaa löytyivät
melkein pelkästään T4 lysotsyymin eri versioista ja niistä kolme olivat
lisäksi saman heptapeptidin osajonoja. Siinä ensimmäisenä pentapepti-
dinä oli ThrProAsnArgAla, joka sisälsi 309 viitettä eri rakennetiedostoi-
hin ja oli lähes jokaisessa viittaamassaan rakennetiedostossa rakenteen
ainoan ketjun 141. aminohappo. Toisena heptapeptidissä oli 312 viitettä
sisältänyt ProAsnArgAlaLys, joka oli lähes aina ketjun 142. aminohap-
po ja viimeisenä oli 315 viitettä sisältänyt AsnArgAlaLysArg, joka oli
lähes aina ketjun 143. aminohappo.
Yli 30 viitettä eri rakennetiedostoihin sisältävät rakennuspalikat on lue-
teltu liitteessä 5 rakenneviitteiden määrän mukaan järjestettynä. Ra-
kennuspalikasta on ensin annettu sen pentapeptidi aminohappojen yk-
sikirjaimisia lyhenteitä käyttäen, seuraavaksi rakennuspalikan viitteiden
määrä eri tiedostoihin ja viimeisenä sen rakenteiden poikkeavuuksien
keskiarvo σ laskettuna kaavan (5) mukaan.
5.2 Proteiinien suunnitteluun sopivimpien rakennus-
palikoiden valinta
Työssä etsittiin aina samaan muotoon laskostuvia pentapeptidejä, joi-
ta voisi käyttää rakennuspalikoina proteiinien suunnittelussa. Tärkeintä
rakennuspalikoiden valinnassa on se, että niillä on sama konformaatio
mahdollisimman monessa erilaisessa proteiinissa, jotta konformaatio oli-
si todennäköisimmin sama myös uudessa suunnitellussa proteiinissa.
Suoraviivaisin tapa verrata rakennuspalikoiden sopivuutta proteiinien
suunnitteluun onkin käyttää niiden sisältämien viitteiden lukumäärää.
Koska joissain rakennetiedostoissa on käytännössä sama rakenne jopa 20
kertaa, lasketaan vain viitteet eri rakennetiedostoihin. Eniten viitteitä
eri rakennetiedostoihin sisältäneet rakennuspalikat viittasivat kuitenkin
vain kahteen tai kolmeen eri proteiiniin. Nämä tapaukset on melko help-
po havaita, sillä viittaukset ovat suurimmaksi osaksi samaan kohtaan
kunkin rakenteen polypeptidiketjua.
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Taulukko 4: Kymmenen eniten viittauksia polypeptidiketjujen eri
kohtiin sisältävät rakennuspalikat, suluissa on viitteiden
määrä ei rakennetiedostoihin.
TyrArgAlaProGlu (90) TrpTyrArgAlaPro (83)
HisThrPheProAla (307) ThrPheProAlaVal (271)
ValAspIleTrpSer (79) GluAlaValGlnLys (41)
AspValLysGlnLeu (40) PheAlaAlaTyrLeu (30)
ArgAlaProGluIle (62) IleAlaGluIleGln (40)
Toinen suoraviivainen tapa yrittää ohjelmallisesti valita rakennuspali-
koista mahdollisimman moneen eri proteiiniin viittaavat, on laskea kuin-
ka monessa eri kohdassa polypeptidiketjuja rakennuspalikat ovat. Kym-
menen eniten viitauksia polypeptidiketjujen eri kohtiin sisälsivät pen-
tapeptidit on esitetty taulukossa 4, joista HisThrPheProAla ja ThrP-
heProAlaVal olivat saman heksapeptidin osajonoja. Pentapeptideistä
ensimmäinen (TyrArgAlaProGlu) viittasi erilaisiin kinaasi-nimisiin ent-
syymeihin ja niistä useimmin human cyclin dependent kinase 2:een. Viit-
teistä ei löytynyt käsin etsimällä selvästi erimuotoisia proteiineja. Ra-
kennuspalikan muoto kahdessa proteiinissa on esitetty kuvassa 17, jossa
itse pentapeptidin konformaatiot on kuvattu tikkumalleilla ja väritetty
punaiseksi ja keltaiseksi. Proteiinien muut osat on piirretty eri väreillä
sekundaarirakenteina.
Rakennuspalikat voidaan myös luokitella sen perusteella, minkä verran
niiden eri paikoissa esiintyvien pentapeptidien rakenteet poikkeavat toi-
sistaan. Tähän käytettiin etäisyysmatriisien vastaavien alkioiden erotus-
ten keskiarvojen keskiarvoa, joka laskettiin seuraavalla kaavalla raken-
nuspalikan M:lle eri etäisyysmatriisille:
σ =
1
M
M∑
h=2
 2
N(N − 1)
∑
1≤i<j≤N
|A1ij − Ahij|
, (5)
missä N on verrattavien rakenteiden osien lukumäärä, N(N − 1)/2 on
summan termien lukumäärä ja Ahij on etäisyysmatriisin h alkio ij. Ra-
kennuspalikoiden enemmistön rakenne-erojen jakauma on kuvassa 18.
Rakennuspalikoista löytyi 48 pentapeptidiä, joilla oli täysin sama raken-
ne kaikkialla, missä ne esiintyivät, eli joille σ = 0. Näistä eniten viit-
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Kuva 17: Eniten viitteitä eri ketjujen kohtiin sisältävän rakennuspali-
kan (TyrArgAlaProGlu) muoto kahdessa proteiinissa (2OJI
ja 1PXM). Pentapeptidin konformaatiot on kuvattu tikku-
malleilla ja väritetty punaiseksi ja keltaiseksi. Proteiinien
muut osat on piirretty eri väreillä sekundaarirakenteina, jois-
ta osa on poistettu kuvan selkeyttämiseksi. Kuva on tehty
PyMOL-ohjelmalla [52].
teitä (144) eri rakennetiedostoihin oli jonolla ThrTyrSerMetSer, jonka
tiedot ovat liitteessä 4. Kymmenen pentapeptidiä, joilla oli eniten viit-
teitä eri rakennetiedostoihin ovat taulukossa 5. Pentapeptidi ThrTyr-
SerMetSer viittasi suureen määrään eri vasta-aineiden rakennetiedosto-
ja (liite 4), muiden muassa kokaiinia (PDB-tunnus 2A1W), HI-virusta
(1CFS), meningokokkia (2MPA) ja lysotsyymiä (1DQQ) vastaan. Löy-
detyistä rakennuspalikoista esimerkiksi yhteensä 14 kappaletta viittasi-
vat HIV:n vasta-aineen rakennetiedostoon 1CFS, joista kaksi kuuluivat
samaan heksapeptidiin ja kolme muuta samaan heptapeptidiin. Raken-
nuspalikan ThrTyrSerMetSer konformaatiot rakenteissa, joiden tunnuk-
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Kuva 18: Rakennuspalikoiden enemmistön rakenne-erojen jakauma, σ
kaavasta (5). Kuvasta on jätetty pois pieni määrä 123 Å:n
asti jatkuvia rakennuspalikoita.
set ovat 1CFS, 1CLO ja 1DQQ, on esitetty kuvassa 19. Pentapeptidin
konformaatiot on kuvattu tikkumallilla ja väritetty punaiseksi, vihreäksi
ja siniseksi ja proteiinien muut osat on piirretty nauhamaisina. Penta-
peptidin muoto vielä kahdessa proteiinissa on esitetty kuvassa 20, jossa
sen konformaatiot on kuvattu tikkumalleilla ja proteiinien muut osat on
piirretty sekundaarirakenteina. Seuraavaksi eniten viitteitä eri rakenne-
tiedostoihin sisältänyt pentapeptidi (AlaLysLysCysAsp), jonka rakenne
oli täysin sama kaikkialla missä esiintyi, viittasi käytännössä vain yhteen
proteiiniin: diphthine synthase -proteiinin eri mutantteihin.
Rakennuspalikoiden pentapeptidien konformaatioiden eroavaisuudet las-
kettiin myös sadalle eniten viitteitä eri tiedostoihin sisältävälle raken-
nuspalikalle. Näistä vain yhdellä, joka oli sama kuin taulukossa 5 (Thr-
TyrSerMetSer), oli aina täysin sama rakenne. Sadasta eniten viitteitä
eri rakennetiedostoihin sisältäneestä rakennuspalikasta kymmenen, joi-
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Taulukko 5: Pentapeptidit joilla oli täysin sama rakenne kaikkialla
missä esiintyivät ja eniten viitteitä eri rakennetiedostoihin
(suluissa).
ThrTyrSerMetSer (144) AlaLysLysCysAsp (57)
LeuGluIleAlaLys (56) MetAlaTyrValMet (30)
AspProAlaIleGly (30) ThrLeuAlaGlnLeu (29)
TrpGlnThrLeuAla (28) ThrLeuAspPheAsp (28)
ThrAlaGlnThrPro (28) MetArgGlnArgIle (28)
Taulukko 6: Pentapeptidit joiden rakenteet erosivat vähiten eri tiedos-
toissa ja joilla oli eniten viitteitä eri rakennetiedostoihin,
suluissa σ (Å) kaavasta (5).
ThrTyrSerMetSer (0) IleAsnMetValPhe (3.077)
LysProValTyrAsp (0.45) AsnAlaTrpVAlaLA (5.35)
ValCysValLeuAla (2.94) GlnCysLeuIleSer (6.89)
GlyGluAspAsnIle (3.30) AsnAsnAspIleMet (6.76)
AsnGluGlnPheIle (3.12) SerAsnThrLeuAsn (7.47)
den rakenteet erosivat vähiten eri tiedostoissa, on listattu taulukkoon 6.
Löydettyjen rakennuspalikoiden enemmistön rakenteiden poikkeamien
jakauma on kuvassa 18. LysProValTyrAsp, jonka rakenteiden poikkea-
ma oli toiseksi pienin eniten viitteitä sisältäneiden rakennuspalikoiden
joukosta, viittasi rakennetiedostoihin tallennettujen nimien perusteel-
la vain T4 lysotsyymin eri mutantteihin. Esimerkkinä rakennuspalikan
konformaatioiden poikkeavuuksien vaikutuksesta 3u rakenteeseen on ku-
vassa 22 esitetty rakennuspalikka AsnGluCysGlyLys proteiineissa 2EM1
ja 2EQ2. Tämän rakennuspalikan konformaatiot poikkesivat eri raken-
teissa eniten löydetyistä rakennuspalikoista (123,02 Å). Kuvan perusteel-
la pentapeptidin konformaatiot poikkeavat merkittävästi lähinnä ketjun
päissä.
Löydettyjen rakennuspalikoiden pituusjakauma on kuvassa 21. Raken-
nuspalikan pituudeksi katsottiin sen päissä olleiden aminohappojen α-
hiiliatomien välinen etäisyys. Kuvissa 23-25 on esitetty esimerkit raken-
nuspalikoiden konformaatioista kuvan 21 kolmen maksimin kohdalta.
Oikeakätinen α-kierre on yksi proteiinien yleisimpiä sekundaarirakentei-
ta [2]. Siinä aminohappojen välinen etäisyys kiertoakselilla on 1,5 Å ja
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Kuva 19: Pentapeptidin ThrTyrSerMetSer muoto kolmessa proteiinis-
sa (1CFS, 1CLO ja 1DQQ). Pentapeptidin konformaatiot on
kuvattu tikkumalleilla ja väritetty punaiseksi, vihreäksi ja
siniseksi. Proteiinien muut osat on piirretty nauhamaisina.
Kuva on tehty PyMOL-ohjelmalla [52].
niiden välinen kulma 100◦ [2], joten α-kierteessä pentapeptidin päiden
välinen etäisyys on yli 6 Å. Rakennuspalikoiden pituusjakauman vasem-
manpuoleinen huippu osuu samaan kohtaan ja siitä valittu rakennuspa-
likka olikin kuvassa 23 osa α-kierrettä.
β-levyssä [53] aminohappojen välinen etäisyys peptidiketjun suuntaisel-
la akselilla on noin 3,3 Å [53], joten β-levyssä pentapeptidin päiden väli-
nen etäisyys on suunnilleen 13 Å. Rakennuspalikoiden etäisyysjakauman
oikeanpuoleinen huippu on samassa kohdassa ja siitä valittu rakennus-
palikka muodostikin kuvassa 25 β-levyn.
Rakennuspalikoiden pituusjakauman keskimmäinen huippu edustanee
myös yleistä sekundaarirakennetta tai sen osaa, esimerkiksi α-kierteiden
välistä silmukkaa kuvassa 24. Tätä tukevat havainnot, joiden mukaan
pienten proteiinirakenteiden määrä on rajallinen [54] eivätkä ne ole ava-
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Kuva 20: Pentapeptidin ThrTyrSerMetSer muoto kahdessa proteiinis-
sa (1HQ4 ja 2A1W). Pentapeptidin konformaatiot on kuvat-
tu tikkumalleilla ja väritetty punaiseksi ja keltaiseksi. Pro-
teiinien muut osat on piirretty eri väreillä sekundaariraken-
teina. Kuva on tehty PyMOL-ohjelmalla [52].
ruudellisesti jakautuneet tasaisesti [47]. Pituusjakauman keskimmäinen
ja samalla matalin huippu voi selittyä lisäksi sillä, että se on ideaalisen
viiden lenkin ketjun päiden keskimääräinen etäisyys väliaineessa. Raken-
nuspalikoiden keskimääräinen α-hiiliatomien välinen etäisyys oli 3,80 Å.
Kun tämä sijoitetaan ideaaliketjun päiden keskimääräisen etäisyyden
kaavaan [55], saadaan pentapeptidin päiden keskimääräiseksi etäisyy-
deksi (Å): √
〈r2〉 =
√
na2 ≈
√
5 · 3.802 ≈ 8, 50, (6)
kun n on ketjun lenkkien lukumäärä ja a yhden lenkin pituus. Täysin
suoran rakennuspalikan pituus olisi 15,2 Å, mutta pisimmän löydetyn
rakennuspalikan (VGYGQ) päiden välinen etäisyys oli 14.38 Å.
44
Kuva 21: Löydettyjen rakennuspalikoiden pituusjakauma, laskettuna
pentapeptidien päiden aminohappojen α-hiiliatomien väli-
sestä etäisyydestä.
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Kuva 22: Rakennuspalikka AsnGluCysGlyLys, jonka eri konformaatiot
poikkeavat toisistaan eniten [σ ≈ 123, 0 Å kaavasta (5)], pro-
teiineissa 2EM1 ja 2EQ2. Pentapeptidin konformaatiot on
piirretty tikkumalleilla ja väritetty punaiseksi ja keltaiseksi.
Proteiinien muut osat on piirretty eri väreillä sekundaarira-
kenteina. Kuva on tehty PyMOL-ohjelmalla [52].
Kuva 23: Esimerkki noin 6 Å:n pituisesta rakennuspalikasta (VVALM)
osana α-kierrettä. Rakennuspalikka on kuvattu rakenteessa,
jonka PDB-tunnus on 1AC4. Rakennuspalikan α-hiiliatomit
on väritetty punaisella. Kuva on tehty PyMOL-ohjelmalla
[52].
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Kuva 24: Esimerkki noin 9 Å:n pituisesta rakennuspalikasta (VPQAS),
joka muodostaa silmukan (eng. loop) kahden α-kierteen vä-
lille (1J06). Rakennuspalikan α-hiiliatomit on väritetty pu-
naisella. Kuva on tehty PyMOL-ohjelmalla [52].
Kuva 25: Esimerkki noin 13 Å:n pituisesta rakennuspalikasta (GVN-
PE), joka muodostaa β-levyn rakenteessa 1XYM. Rakennus-
palikan α-hiiliatomit on väritetty punaisella. Kuva on tehty
PyMOL-ohjelmalla [52].
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6 Johtopäätökset
Työssä etsittiin proteiinitietopankin aineistosta samaan konformaatioon
aina laskostuvia identtisiä pentapeptidejä, rakennuspalikoita. Tutkitus-
sa aineistossa oli yli 48 000 rakennetiedostoa ja vajaa 45 000 proteiinia.
Rakennuspalikoita, jotka olivat yli 12 eri rakennetiedostossa, löytyi 9045
ja eri konformaatioihin laskostuvia pentapeptidejä löytyi yli 266 000
kappaletta. Rakennuspalikoista pyrittiin valitsemaan ne, jotka löytyivät
mahdollisimman monesta erilaisesta proteiinista. Proteiineille rakenne-
tiedostoissa annettuja kuvauksia käyttäen tämä osoittautui vaikeaksi.
Suoraviivaisin tapa seuloa löydetyistä rakennuspalikoista ne, jotka ovat
peräisin erilaisista proteiineista, on verrata proteiinisekvenssien saman-
kaltaisuutta. Toinen vaihtoehto olisi käyttää aineistona vain sellaisten
proteiinien joukkoa, joilla sekvenssit eivät ole samankaltaisia (samankal-
taisuus esimerkiksi alle 25 %) joukon muiden proteiinien kanssa. Näistä
löydetyt rakennuspalikat tarkastettaisiin lopullisesti vertaamalla niiden
rakenteita koko proteiinitietopankin aineistossa. Tällä menetelmällä kui-
tenkin osa rakennuspalikoista saattaa jäädä löytämättä. Vaikka sekvens-
sivertailulla pystyisi seulomaan mahdollisimman erilaisista proteiineista
löydetyt rakennuspalikat, sillä ei voi taata, että rakennuspalikan ym-
päristö kuitenkin poikkeaa eri proteiinien välillä. Tämän selvittäminen
edellyttäisi ympäristön luokittelua. Rakennuspalikoiden ympäristön sel-
vittämiseksi pitäisi muun muassa tarkastella rakennuspalikan viereisiä
aminohappoja ja rakennuspalikkaan kosketuksessa olevan liuottimen ja
muiden aineiden määriä eri proteiineissa.
Työssä löytyi myös päällekkäisiä rakennuspalikoita, eli sellaisia penta-
peptidejä, jotka olivat osa pitempää aina samaan konformaatioon las-
kostuvaa polypeptidiketjua. Todennäköisesti aineistosta olisi löytynyt
myös uusia alle viiden aminohapon pituisia rakennuspalikoita. Helpoin
tapa löytää kaikki rakennuspalikat pituudesta riippumatta lieneekin et-
siä ensin niistä mahdollisimman lyhyet ja tarkastaa sitten sekvensseil-
tään päällekkäin menneiden pitempien polypeptidien konformaatiot.
Työssä selvitettiin myös löydettyjen rakennuspalikoiden pituuksien ja-
kauma. Sen suurin maksimi oli hieman yli 6 Å:n kohdalla ja yhdistettiin
α-kierteisiin. Jakauman seuraavaksi suurin maksimi oli noin 13 Å:n koh-
dalla ja yhdistettiin β-levyihin. Jakauman pienin maksimi oli noin 9 Å:n
kohdalla ja liittyi todennäköisesti myös yhteen tai useampaan yleiseen
sekundaarirakenteeseen.
48
Vaikka proteiinitietopankissa on yli 800 rakennetta, joiden tarkkuus on
huonompi kuin 5 Å [10], rakennetiedostoissa ilmoitettujen tarkkuuksien
käyttäminen pentapeptidien rakenteiden vertailussa havaittiin toimivak-
si. Rakennuspalikoista pentapeptidien konformaatioiden osalta poikkea-
vinkin oli silmämääräisesti tarkasteltuna samanmuotoinen muualta pait-
si päistään.
Työssä käytetyt ohjelmat kirjoitettiin kehitysajan pitämiseksi kohtuulli-
sena Python-kielellä. Python on tulkattu kieli, joten sillä kirjoitetut oh-
jelmat ovat yleensä monta kertaa konekielelle käännettäviä ohjelmia hi-
taampia. Muun muassa tämän takia ei esimerkiksi ehditty yhdistämään
lopullista vertailua varten niitä mahdollisia rakennuspalikoita, jotka viit-
tasivat alle kolmeen rakennetiedostoon, eikä ehditty lopullisesti tarkas-
tamaan myös alle 13 viitettä eri rakennetiedostoihin sisältäneitä raken-
nuspalikoita.
Vaikka työssä etsittiin rakennuspalikoita proteiinien suunnittelussa käy-
tettäväksi, voi löydettyjä rakennuspalikoita käyttää myös muuhun tar-
koitukseen. Niistä on esimerkiksi apua proteiinien laskostumisen ennus-
tamisessa, sillä rakennuspalikoiden pentapeptidit laskostuvat todennä-
köisimmin samanlaiseen konformaatioon myös uusissa proteiineissa. Li-
säksi rakennuspalikat saattavat olla proteiinien laskostumisen aloitus-
kohtia, kuten suuren luottamuksen I-sites -kirjaston ennusteetkin [37].
Rakennuspalikat voivat olla laskostumisen aloituskohtia vielä I-sites -kir-
jaston vastaavia todennäköisemmin, sillä rakennuspalikat laskostuvat
pelkästään samaan konformaatioon.
Työssä löydettyjä rakennuspalikoita voi käyttää apuna myös proteiinien
rakenteen selvityksessä, esimerkiksi selvitettyjen rakenteiden tarkastuk-
sessa. Ne 48 rakennuspalikkaa, joilla on täysin sama rakenne kaikissa
proteiineissa lienevät seurausta siitä, että rakenteita röntgenkristallo-
graﬁalla määritettäessä käytettiin useaessa eri kokeessa identtisiä alku-
parametrejä.
Käytännön sovellusten kannalta lupaavinta oli rakennuspalikoiden löy-
tyminen vasta-aineiden rakennetiedostoista. Erityisen mielenkiintoista
oli saman rakennuspalikan löytyminen monista toisiinsa näennäisesti
liittymättömistä vasta-aineiden rakennetiedostoista. Löydettyjen raken-
nuspalikoiden sopivuutta erityisesti uusien vasta-aineiden suunnitteluun
sietääkin tutkia tarkemmin.
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1Liite 1. Alustavan vertailun rakenneviittei-
den jakaumat
Kuva 1: Yksilöllisten tiedostoviittausten jakauma numeroilla 0-9 ja kir-
jaimilla a, b ja c alkavien alihakemistojen vertailujoukoille.
Vertailujoukot muodostettiin yhdistämällä proteiinitietopan-
kin aineiston vastaavilla merkeillä alkavien alihakemistojen tu-
lokset. Histogrammeissa on esitetty samaan konformaatioon
laskostuvien identtisten pentapeptidien lukumäärä vertailu-
joukossa sen funktiona, kuinka monesta eri rakennetiedostos-
ta identtinen pentapeptidi löydettiin. Huomaa jakauman 0-9
muista poikkeava mittakaava.
2Kuva 2: Yksilöllisten tiedostoviittausten jakauma kirjaimilla d-i alka-
vien alihakemistojen vertailujoukoille. Vertailujoukot muodos-
tettiin yhdistämällä proteiinitietopankin aineiston vastaavilla
merkeillä alkavien alihakemistojen tulokset. Histogrammeis-
sa on esitetty samaan konformaatioon laskostuvien identtis-
ten pentapeptidien lukumäärä vertailujoukossa sen funktiona,
kuinka monesta eri rakennetiedostosta identtinen pentapepti-
di löydettiin.
3Kuva 3: Yksilöllisten tiedostoviittausten jakauma kirjaimilla j-o alka-
vien alihakemistojen vertailujoukoille. Vertailujoukot muodos-
tettiin yhdistämällä proteiinitietopankin aineiston vastaavilla
merkeillä alkavien alihakemistojen tulokset. Histogrammeis-
sa on esitetty samaan konformaatioon laskostuvien identtis-
ten pentapeptidien lukumäärä vertailujoukossa sen funktiona,
kuinka monesta eri rakennetiedostosta identtinen pentapeptidi
löydettiin. Huomaa jakauman l muista poikkeava mittakaava.
4Kuva 4: Yksilöllisten tiedostoviittausten jakauma kirjaimilla p-u alka-
vien alihakemistojen vertailujoukoille. Vertailujoukot muodos-
tettiin yhdistämällä proteiinitietopankin aineiston vastaavilla
merkeillä alkavien alihakemistojen tulokset. Histogrammeis-
sa on esitetty samaan konformaatioon laskostuvien identtis-
ten pentapeptidien lukumäärä vertailujoukossa sen funktiona,
kuinka monesta eri rakennetiedostosta identtinen pentapepti-
di löydettiin.
5Kuva 5: Yksilöllisten tiedostoviittausten jakauma kirjaimilla v-z alka-
vien alihakemistojen vertailujoukoille. Vertailujoukot muodos-
tettiin yhdistämällä proteiinitietopankin aineiston vastaavilla
merkeillä alkavien alihakemistojen tulokset. Histogrammeis-
sa on esitetty samaan konformaatioon laskostuvien identtis-
ten pentapeptidien lukumäärä vertailujoukossa sen funktiona,
kuinka monesta eri rakennetiedostosta identtinen pentapepti-
di löydettiin.
1Liite 2. Rakennuspalikoiden viitteiden luku-
määrien jakaumat ennen lopullista tarkastus-
ta
Kuva 1: Niiden mahdollisten rakennuspalikoiden viitteiden lukumää-
rien jakauma ennen lopullista tarkistusta, joista oli ennen lo-
pullista yhdistämistä poistettu alle 2, 4, 6 tai 8 viitettä eri
rakennetiedostoihin sisältäneet rakennuspalikkaehdokkaat.
2Kuva 2: Niiden mahdollisten rakennuspalikoiden viitteiden lukumää-
rien jakauma ennen lopullista tarkistusta, joista oli ennen lo-
pullista yhdistämistä poistettu alle 11, 12, 20, 30 tai 99 viitettä
eri rakennetiedostoihin sisältäneet rakennuspalikkaehdokkaat.
1Liite 3. Eniten viitteitä eri rakennetiedostoi-
hin sisältäneen rakennuspalikan tiedot
Eniten viitteitä (326) eri rakennetiedostoihin sisältäneen rakennuspali-
kan AlaValAsnLeuAla tiedot siinä muodossa, jossa rakennuspalikoiden
etsimiseen käytetty ohjelma ne tulostaa. Tulosteeseen on lisätty rivin-
vaihtoja luettavuuden parantamiseksi.
Ensimmäisellä rivillä on viitteiden määrä, toisella σ (Å) ja kolmannella
rakennuspalikan peptidijono. Structure-rivillä on rakennuspalikan ami-
nohappojen α-hiiliatomien vektoriesitys. Error on viitattujen rakenne-
tiedostojen pienin tarkkuus (Å). References-kohdassa on listattu kaikki
kohdat, joista pentapeptidi löytyi tutkitusta aineistosta.
Jokainen viite on hakasulkujen sisällä, jossa ensin on tiedostonimi, joista
pentapeptidi löytyi (esimerkiksi 00/pdb200l.ent), toisena on sen mallin
indeksi (0), kolmantena ketjun indeksi (0) ja viimeisenä pentapeptidin
ensimmäisen aminohapon indeksi (129). Indeksi viittaa aina kyseisen
rakenteen listaan, jonka PDB-moduuli on rakennetiedostoa tulkitessa
luonut. Python-kielessä listaviitteet alkavat nollasta, joten ketjun ensim-
mäisen aminohapon indeksi on aina 0, vaikka se ei olisikaan aminohapon
tunnus, kunhan se on ketjussa ensimmäisenä.
326 unique file references
average of average differences in distances 13.4394904995
ALAVALASNLEUALA
structure:
<Vector -0.28, 2.53, -2.77> <Vector -3.08, 1.51, 1.60>
<Vector 1.73, 0.17, 3.36> <Vector 2.77, 2.00, -1.66>
error: 3.0
references:
['00/pdb200l.ent', 0, 0, 129] ['01/pdb201l.ent', 0, 0, 131]
['01/pdb201l.ent', 0, 1, 131] ['02/pdb102l.ent', 0, 0, 130]
['03/pdb103l.ent', 0, 0, 126] ['04/pdb104l.ent', 0, 0, 131]
['04/pdb104l.ent', 0, 1, 131] ['05/pdb205l.ent', 0, 0, 126]
['06/pdb206l.ent', 0, 0, 129] ['07/pdb107l.ent', 0, 0, 129]
['08/pdb108l.ent', 0, 0, 129] ['09/pdb109l.ent', 0, 0, 129]
['09/pdb209l.ent', 0, 0, 132] ['10/pdb110l.ent', 0, 0, 129]
['10/pdb210l.ent', 0, 0, 128] ['11/pdb111l.ent', 0, 0, 129]
['11/pdb211l.ent', 0, 0, 130] ['12/pdb112l.ent', 0, 0, 129]
['12/pdb212l.ent', 0, 0, 129] ['13/pdb113l.ent', 0, 0, 129]
['13/pdb213l.ent', 0, 0, 129] ['14/pdb114l.ent', 0, 0, 129]
2['14/pdb214l.ent', 0, 0, 130] ['15/pdb115l.ent', 0, 0, 129]
['15/pdb215l.ent', 0, 0, 130] ['16/pdb216l.ent', 0, 0, 129]
['16/pdb216l.ent', 0, 1, 129] ['17/pdb217l.ent', 0, 0, 129]
['19/pdb219l.ent', 0, 0, 129] ['20/pdb120l.ent', 0, 0, 129]
['20/pdb220l.ent', 0, 0, 129] ['21/pdb221l.ent', 0, 0, 129]
['22/pdb122l.ent', 0, 0, 129] ['22/pdb222l.ent', 0, 0, 129]
['23/pdb123l.ent', 0, 0, 129] ['24/pdb224l.ent', 0, 0, 129]
['25/pdb125l.ent', 0, 0, 129] ['26/pdb126l.ent', 0, 0, 129]
['27/pdb127l.ent', 0, 0, 129] ['27/pdb227l.ent', 0, 0, 129]
['28/pdb128l.ent', 0, 0, 129] ['28/pdb228l.ent', 0, 0, 129]
['29/pdb129l.ent', 0, 0, 129] ['29/pdb229l.ent', 0, 0, 129]
['30/pdb130l.ent', 0, 0, 129] ['30/pdb230l.ent', 0, 0, 129]
['31/pdb131l.ent', 0, 0, 129] ['31/pdb231l.ent', 0, 0, 129]
['32/pdb232l.ent', 0, 0, 129] ['33/pdb233l.ent', 0, 0, 129]
['34/pdb234l.ent', 0, 0, 129] ['35/pdb235l.ent', 0, 0, 129]
['36/pdb236l.ent', 0, 0, 129] ['37/pdb137l.ent', 0, 0, 129]
['37/pdb137l.ent', 0, 1, 129] ['37/pdb237l.ent', 0, 0, 129]
['38/pdb138l.ent', 0, 0, 129] ['38/pdb238l.ent', 0, 0, 129]
['39/pdb139l.ent', 0, 0, 129] ['39/pdb239l.ent', 0, 0, 129]
['40/pdb140l.ent', 0, 0, 129] ['40/pdb240l.ent', 0, 0, 129]
['41/pdb141l.ent', 0, 0, 129] ['41/pdb241l.ent', 0, 0, 129]
['42/pdb242l.ent', 0, 0, 129] ['43/pdb243l.ent', 0, 0, 129]
['44/pdb244l.ent', 0, 0, 129] ['45/pdb245l.ent', 0, 0, 129]
['46/pdb246l.ent', 0, 0, 129] ['47/pdb247l.ent', 0, 0, 129]
['48/pdb148l.ent', 0, 0, 129] ['48/pdb248l.ent', 0, 0, 129]
['49/pdb149l.ent', 0, 0, 129] ['49/pdb249l.ent', 0, 0, 129]
['50/pdb150l.ent', 0, 0, 129] ['50/pdb150l.ent', 0, 1, 129]
['50/pdb150l.ent', 0, 2, 129] ['50/pdb150l.ent', 0, 3, 129]
['50/pdb250l.ent', 0, 0, 129] ['51/pdb151l.ent', 0, 0, 129]
['52/pdb152l.ent', 0, 0, 129] ['52/pdb252l.ent', 0, 0, 129]
['53/pdb253l.ent', 0, 0, 129] ['54/pdb254l.ent', 0, 0, 129]
['55/pdb155l.ent', 0, 0, 129] ['55/pdb255l.ent', 0, 0, 129]
['56/pdb156l.ent', 0, 0, 129] ['56/pdb256l.ent', 0, 0, 129]
['57/pdb157l.ent', 0, 0, 129] ['57/pdb257l.ent', 0, 0, 129]
['58/pdb158l.ent', 0, 0, 129] ['58/pdb258l.ent', 0, 0, 129]
['59/pdb159l.ent', 0, 0, 129] ['59/pdb259l.ent', 0, 0, 129]
['60/pdb160l.ent', 0, 0, 129] ['60/pdb260l.ent', 0, 0, 129]
['61/pdb161l.ent', 0, 0, 129] ['61/pdb261l.ent', 0, 0, 140]
['62/pdb162l.ent', 0, 0, 129] ['62/pdb262l.ent', 0, 0, 140]
['62/pdb262l.ent', 0, 1, 140] ['63/pdb163l.ent', 0, 0, 129]
['64/pdb164l.ent', 0, 0, 129] ['65/pdb165l.ent', 0, 0, 129]
['66/pdb166l.ent', 0, 0, 129] ['67/pdb167l.ent', 0, 0, 129]
['67/pdb167l.ent', 0, 1, 129] ['70/pdb170l.ent', 0, 0, 129]
['71/pdb171l.ent', 0, 0, 129] ['72/pdb172l.ent', 0, 0, 129]
['73/pdb173l.ent', 0, 0, 129] ['74/pdb174l.ent', 0, 0, 129]
['74/pdb174l.ent', 0, 1, 129] ['75/pdb175l.ent', 0, 0, 129]
3['75/pdb175l.ent', 0, 1, 129] ['76/pdb176l.ent', 0, 0, 129]
['76/pdb176l.ent', 0, 1, 129] ['77/pdb177l.ent', 0, 0, 129]
['78/pdb178l.ent', 0, 0, 129] ['79/pdb179l.ent', 0, 0, 129]
['80/pdb180l.ent', 0, 0, 129] ['80/pdb180l.ent', 0, 1, 129]
['81/pdb181l.ent', 0, 0, 129] ['82/pdb182l.ent', 0, 0, 129]
['83/pdb183l.ent', 0, 0, 129] ['84/pdb184l.ent', 0, 0, 129]
['85/pdb185l.ent', 0, 0, 129] ['86/pdb186l.ent', 0, 0, 129]
['87/pdb187l.ent', 0, 0, 129] ['88/pdb188l.ent', 0, 0, 129]
['90/pdb190l.ent', 0, 0, 129] ['95/pdb195l.ent', 0, 0, 129]
['96/pdb196l.ent', 0, 0, 129] ['97/pdb197l.ent', 0, 0, 129]
['98/pdb198l.ent', 0, 0, 129] ['99/pdb199l.ent', 0, 0, 129]
['b6/pdb2b6t.ent', 0, 0, 129] ['b6/pdb2b6w.ent', 0, 0, 129]
['b6/pdb2b6x.ent', 0, 0, 129] ['b6/pdb2b6y.ent', 0, 0, 129]
['b6/pdb2b6z.ent', 0, 0, 129] ['b7/pdb2b72.ent', 0, 0, 129]
['b7/pdb2b73.ent', 0, 0, 129] ['b7/pdb2b74.ent', 0, 0, 129]
['b7/pdb2b75.ent', 0, 0, 129] ['b7/pdb2b7w.ent', 0, 0, 124]
['b7/pdb2b7w.ent', 0, 1, 124] ['b7/pdb2b7w.ent', 0, 2, 124]
['b7/pdb2b7w.ent', 0, 3, 127] ['b7/pdb2b7x.ent', 0, 0, 124]
['b7/pdb2b7x.ent', 0, 1, 124] ['b7/pdb2b7x.ent', 0, 2, 124]
['b7/pdb2b7x.ent', 0, 3, 127] ['b7/pdb3b7d.ent', 0, 0, 229]
['b7/pdb3b7d.ent', 0, 1, 229] ['b7/pdb3b7d.ent', 0, 2, 228]
['b7/pdb3b7d.ent', 0, 3, 230] ['b7/pdb3b7d.ent', 0, 4, 229]
['b7/pdb3b7d.ent', 0, 5, 229] ['b7/pdb3b7d.ent', 0, 6, 228]
['b7/pdb3b7d.ent', 0, 7, 229] ['bb/pdb3bbr.ent', 0, 1, 232]
['c6/pdb1c61.ent', 0, 0, 129] ['c6/pdb1c62.ent', 0, 0, 129]
['c6/pdb1c63.ent', 0, 0, 129] ['c6/pdb1c64.ent', 0, 0, 129]
['c6/pdb1c65.ent', 0, 0, 129] ['c6/pdb1c6c.ent', 0, 0, 129]
['c6/pdb1c6d.ent', 0, 0, 129] ['c6/pdb1c6e.ent', 0, 0, 129]
['c6/pdb1c6f.ent', 0, 0, 129] ['c6/pdb1c6g.ent', 0, 0, 129]
['c6/pdb1c6h.ent', 0, 0, 129] ['c6/pdb1c6i.ent', 0, 0, 129]
['c6/pdb1c6j.ent', 0, 0, 129] ['c6/pdb1c6k.ent', 0, 0, 129]
['c6/pdb1c6l.ent', 0, 0, 129] ['c6/pdb1c6m.ent', 0, 0, 129]
['c6/pdb1c6n.ent', 0, 0, 129] ['c6/pdb1c6p.ent', 0, 0, 129]
['c6/pdb1c6q.ent', 0, 0, 129] ['c6/pdb1c6t.ent', 0, 0, 129]
['cm/pdb2cmo.ent', 0, 1, 228] ['cu/pdb1cu2.ent', 0, 0, 129]
['cu/pdb1cu3.ent', 0, 0, 129] ['cu/pdb1cu5.ent', 0, 0, 129]
['cu/pdb1cu6.ent', 0, 0, 129] ['cu/pdb1cup.ent', 0, 0, 129]
['cu/pdb1cuq.ent', 0, 0, 129] ['cv/pdb1cv1.ent', 0, 0, 129]
['cv/pdb1cv3.ent', 0, 0, 129] ['cv/pdb1cv4.ent', 0, 0, 129]
['cv/pdb1cv6.ent', 0, 0, 129] ['cv/pdb1cvk.ent', 0, 0, 129]
['l0/pdb1l01.ent', 0, 0, 129] ['l0/pdb1l02.ent', 0, 0, 129]
['l0/pdb1l03.ent', 0, 0, 129] ['l0/pdb1l04.ent', 0, 0, 129]
['l0/pdb1l05.ent', 0, 0, 129] ['l0/pdb1l06.ent', 0, 0, 129]
['l0/pdb1l07.ent', 0, 0, 129] ['l0/pdb1l08.ent', 0, 0, 129]
['l0/pdb1l09.ent', 0, 0, 129] ['l0/pdb1l0j.ent', 0, 0, 129]
['l1/pdb1l11.ent', 0, 0, 129] ['l1/pdb1l12.ent', 0, 0, 129]
4['l1/pdb1l13.ent', 0, 0, 129] ['l1/pdb1l14.ent', 0, 0, 129]
['l1/pdb1l15.ent', 0, 0, 129] ['l1/pdb1l16.ent', 0, 0, 129]
['l1/pdb1l17.ent', 0, 0, 129] ['l1/pdb1l18.ent', 0, 0, 129]
['l1/pdb1l19.ent', 0, 0, 129] ['l2/pdb1l21.ent', 0, 0, 129]
['l2/pdb1l22.ent', 0, 0, 129] ['l2/pdb1l23.ent', 0, 0, 129]
['l2/pdb1l24.ent', 0, 0, 129] ['l2/pdb1l25.ent', 0, 0, 129]
['l2/pdb1l26.ent', 0, 0, 129] ['l2/pdb1l27.ent', 0, 0, 129]
['l2/pdb1l28.ent', 0, 0, 129] ['l2/pdb1l29.ent', 0, 0, 129]
['l3/pdb1l31.ent', 0, 0, 129] ['l3/pdb1l32.ent', 0, 0, 129]
['l3/pdb1l34.ent', 0, 0, 129] ['l3/pdb1l35.ent', 0, 0, 129]
['l3/pdb1l37.ent', 0, 0, 129] ['l3/pdb1l38.ent', 0, 0, 129]
['l3/pdb1l39.ent', 0, 0, 129] ['l4/pdb1l41.ent', 0, 0, 129]
['l4/pdb1l42.ent', 0, 0, 129] ['l4/pdb1l43.ent', 0, 0, 129]
['l4/pdb1l44.ent', 0, 0, 129] ['l4/pdb1l45.ent', 0, 0, 129]
['l4/pdb1l46.ent', 0, 0, 129] ['l4/pdb1l47.ent', 0, 0, 129]
['l4/pdb1l48.ent', 0, 0, 129] ['l4/pdb1l49.ent', 0, 0, 129]
['l5/pdb1l51.ent', 0, 0, 129] ['l5/pdb1l52.ent', 0, 0, 129]
['l5/pdb1l53.ent', 0, 0, 129] ['l5/pdb1l54.ent', 0, 0, 129]
['l5/pdb1l55.ent', 0, 0, 129] ['l5/pdb1l56.ent', 0, 0, 129]
['l5/pdb1l57.ent', 0, 0, 129] ['l5/pdb1l58.ent', 0, 0, 129]
['l5/pdb1l59.ent', 0, 0, 129] ['l6/pdb1l61.ent', 0, 0, 129]
['l6/pdb1l62.ent', 0, 0, 129] ['l6/pdb1l63.ent', 0, 0, 129]
['l6/pdb1l64.ent', 0, 0, 129] ['l6/pdb1l65.ent', 0, 0, 129]
['l6/pdb1l66.ent', 0, 0, 129] ['l6/pdb1l67.ent', 0, 0, 129]
['l6/pdb1l68.ent', 0, 0, 129] ['l7/pdb1l76.ent', 0, 0, 129]
['l7/pdb1l77.ent', 0, 0, 129] ['l7/pdb1l79.ent', 0, 0, 129]
['l7/pdb2l78.ent', 0, 0, 129] ['l8/pdb1l81.ent', 0, 0, 129]
['l8/pdb1l82.ent', 0, 0, 129] ['l8/pdb1l83.ent', 0, 0, 129]
['l8/pdb1l84.ent', 0, 0, 129] ['l8/pdb1l85.ent', 0, 0, 129]
['l8/pdb1l86.ent', 0, 0, 129] ['l8/pdb1l87.ent', 0, 0, 129]
['l8/pdb1l88.ent', 0, 0, 129] ['l8/pdb1l89.ent', 0, 0, 129]
['l9/pdb1l91.ent', 0, 0, 129] ['l9/pdb1l92.ent', 0, 0, 129]
['l9/pdb1l93.ent', 0, 0, 129] ['l9/pdb1l94.ent', 0, 0, 129]
['l9/pdb1l95.ent', 0, 0, 129] ['l9/pdb1l96.ent', 0, 0, 129]
['l9/pdb1l97.ent', 0, 0, 129] ['l9/pdb1l97.ent', 0, 1, 129]
['l9/pdb1l98.ent', 0, 0, 129] ['l9/pdb1l99.ent', 0, 0, 129]
['lb/pdb1lb8.ent', 0, 1, 229] ['lb/pdb1lb9.ent', 0, 0, 228]
['lb/pdb1lb9.ent', 0, 1, 228] ['lb/pdb1lbb.ent', 0, 0, 229]
['lb/pdb1lbc.ent', 0, 0, 230] ['lb/pdb1lbc.ent', 0, 1, 231]
['lb/pdb1lbc.ent', 0, 2, 229] ['lg/pdb1lgw.ent', 0, 0, 129]
['lg/pdb1lgx.ent', 0, 0, 129] ['li/pdb1li3.ent', 0, 0, 129]
['li/pdb1li6.ent', 0, 0, 129] ['ly/pdb1lye.ent', 0, 0, 129]
['ly/pdb1lyf.ent', 0, 0, 129] ['ly/pdb1lyg.ent', 0, 0, 129]
['ly/pdb1lyh.ent', 0, 0, 129] ['ly/pdb1lyi.ent', 0, 0, 129]
['ly/pdb1lyj.ent', 0, 0, 129] ['lz/pdb3lzm.ent', 0, 0, 129]
['lz/pdb4lzm.ent', 0, 0, 129] ['lz/pdb5lzm.ent', 0, 0, 129]
5['lz/pdb6lzm.ent', 0, 0, 129] ['lz/pdb7lzm.ent', 0, 0, 129]
['m5/pdb1m5b.ent', 0, 1, 229] ['m5/pdb1m5b.ent', 0, 2, 229]
['m5/pdb1m5c.ent', 0, 0, 229] ['m5/pdb1m5d.ent', 0, 0, 229]
['m5/pdb1m5e.ent', 0, 0, 229] ['m5/pdb1m5e.ent', 0, 1, 229]
['m5/pdb1m5e.ent', 0, 2, 229] ['m5/pdb1m5f.ent', 0, 0, 229]
['m5/pdb1m5f.ent', 0, 1, 229] ['m5/pdb1m5f.ent', 0, 2, 229]
['mm/pdb1mm6.ent', 0, 1, 229] ['mm/pdb1mm7.ent', 0, 0, 229]
['mm/pdb1mm7.ent', 0, 1, 230] ['mm/pdb1mm7.ent', 0, 2, 229]
['mq/pdb1mqd.ent', 0, 1, 229] ['mq/pdb1mqd.ent', 0, 2, 229]
['mq/pdb1mqd.ent', 0, 3, 229] ['mq/pdb1mqg.ent', 0, 0, 229]
['mq/pdb1mqg.ent', 0, 1, 230] ['mq/pdb1mqh.ent', 0, 0, 230]
['mq/pdb1mqi.ent', 0, 0, 230] ['mq/pdb1mqj.ent', 0, 0, 230]
['ms/pdb1ms7.ent', 0, 1, 229] ['ms/pdb1ms7.ent', 0, 2, 229]
['mx/pdb1mxu.ent', 0, 1, 230] ['mx/pdb1mxu.ent', 0, 2, 229]
['mx/pdb1mxv.ent', 0, 0, 229] ['mx/pdb1mxv.ent', 0, 1, 230]
['mx/pdb1mxv.ent', 0, 2, 229] ['mx/pdb1mxw.ent', 0, 0, 229]
['mx/pdb1mxw.ent', 0, 1, 230] ['mx/pdb1mxw.ent', 0, 2, 229]
['mx/pdb1mxx.ent', 0, 0, 229] ['mx/pdb1mxx.ent', 0, 1, 230]
['mx/pdb1mxx.ent', 0, 2, 229] ['mx/pdb1mxy.ent', 0, 0, 229]
['mx/pdb1mxy.ent', 0, 1, 230] ['mx/pdb1mxy.ent', 0, 2, 229]
['mx/pdb1mxz.ent', 0, 0, 229] ['mx/pdb1mxz.ent', 0, 1, 229]
['mx/pdb1mxz.ent', 0, 2, 229] ['my/pdb1my0.ent', 0, 1, 229]
['my/pdb1my0.ent', 0, 2, 229] ['my/pdb1my1.ent', 0, 0, 229]
['my/pdb1my1.ent', 0, 1, 229] ['my/pdb1my1.ent', 0, 2, 229]
['my/pdb1my2.ent', 0, 0, 229] ['my/pdb1my2.ent', 0, 1, 229]
['my/pdb1my2.ent', 0, 2, 229] ['my/pdb1my3.ent', 0, 0, 229]
['my/pdb1my3.ent', 0, 1, 230] ['my/pdb1my3.ent', 0, 2, 229]
['my/pdb1my4.ent', 0, 0, 229] ['my/pdb1my4.ent', 0, 1, 230]
['my/pdb1my4.ent', 0, 2, 229] ['o7/pdb2o7a.ent', 0, 0, 71]
['oe/pdb2oe7.ent', 0, 0, 129] ['oe/pdb2oe9.ent', 0, 0, 129]
['oe/pdb2oea.ent', 0, 0, 129] ['ot/pdb2otz.ent', 0, 0, 129]
['ou/pdb2ou8.ent', 0, 0, 129] ['ou/pdb2ou9.ent', 0, 0, 129]
['ov/pdb1ov7.ent', 0, 0, 129] ['ov/pdb1ovh.ent', 0, 0, 129]
['ov/pdb1ovj.ent', 0, 0, 129] ['ov/pdb1ovk.ent', 0, 0, 129]
['ow/pdb1owz.ent', 0, 0, 129] ['oy/pdb1oyu.ent', 0, 1, 140]
['q9/pdb2q9e.ent', 0, 0, 129] ['q9/pdb2q9e.ent', 0, 1, 129]
['q9/pdb2q9e.ent', 0, 2, 129] ['qa/pdb2qar.ent', 0, 5, 130]
['qs/pdb1qs9.ent', 0, 0, 129] ['qs/pdb1qsb.ent', 0, 0, 129]
['qs/pdb1qsq.ent', 0, 0, 129] ['qt/pdb1qt4.ent', 0, 0, 129]
['qt/pdb1qt5.ent', 0, 0, 129] ['qt/pdb1qt6.ent', 0, 0, 129]
['qt/pdb1qt7.ent', 0, 0, 129] ['qt/pdb1qt8.ent', 0, 0, 129]
['qt/pdb1qtb.ent', 0, 0, 129] ['qt/pdb1qtc.ent', 0, 0, 129]
['qt/pdb1qtd.ent', 0, 0, 129] ['qt/pdb1qth.ent', 0, 0, 129]
['qt/pdb1qth.ent', 0, 1, 129] ['qt/pdb1qtv.ent', 0, 0, 129]
['qt/pdb1qtz.ent', 0, 0, 129] ['qu/pdb1qug.ent', 0, 0, 129]
['qu/pdb1quh.ent', 0, 0, 129] ['qu/pdb1quo.ent', 0, 0, 129]
1Liite 4. Vähiten rakenteeltaan eri paikoissa
eroavan rakennuspalikan tiedot
Rakennuspalikoissa on 48 pentapeptidiä, joiden konformaatiot eri raken-
netiedostoissa eivät poikkea toisistaan. Näistä on esitetty tässä liittees-
sä pentapeptidin ThrTyrSerMetSer tiedot, jolla oli eniten viittauksia
eri rakennetiedostoihin. Tiedot on esitetty muodossa, jossa rakennuspa-
likoiden etsimiseen käytetty ohjelma ne tulostaa. Tulosteeseen on lisätty
rivinvaihtoja luettavuuden parantamiseksi.
Ensimmäisellä rivillä on viitteiden määrä, toisella σ (Å) ja kolmannella
rakennuspalikan peptidijono. Structure-rivillä on rakennuspalikan ami-
nohappojen α-hiiliatomien vektoriesitys. Error on viitattujen rakenne-
tiedostojen pienen tarkkuus (Å). References-kohdassa on listattu kaikki
kohdat, joista pentapeptidi löytyi tutkitusta aineistosta.
Jokainen viite on hakasulkujen sisällä, jossa ensin on tiedostonimi, joista
pentapeptidi löytyi (esimerkiksi a1/pdb2a1w.ent), toisena on sen mallin
indeksi (0), kolmantena ketjun indeksi (0) ja viimeisenä pentapeptidin
ensimmäisen aminohapon indeksi (176). Indeksit viittaavat aina kyseis-
ten rakenteiden listaan, jotka PDB-moduuli on rakennetiedostoa tulki-
tessa luonut. Python-kielessä listaviitteet alkavat nollasta, joten ketjun
ensimmäisen aminohapon indeksi on aina 0, vaikka se ei olisikaan ami-
nohapon tunnus, kunhan se on ketjussa ensimmäisenä.
144 unique file references
average of average differences in distances 0
THRTYRSERMETSER
structure:
<Vector -2.11, 2.34, 2.14> <Vector 0.33, 0.90, 3.67>
<Vector -2.43, 1.34, 2.61> <Vector -0.04, 1.38, 3.53>
error: 24.0
references:
['a1/pdb2a1w.ent', 0, 0, 176] ['a1/pdb2a1w.ent', 0, 2, 176]
['a3/pdb1a3r.ent', 0, 0, 177] ['a6/pdb1a6t.ent', 0, 2, 170]
['a6/pdb2a6d.ent', 0, 0, 171] ['a6/pdb2a6d.ent', 0, 2, 171]
['a6/pdb2a6i.ent', 0, 0, 171] ['a6/pdb2a6j.ent', 0, 0, 171]
['a6/pdb2a6j.ent', 0, 2, 171] ['a6/pdb2a6k.ent', 0, 0, 171]
['a6/pdb2a6k.ent', 0, 2, 171] ['ad/pdb2adg.ent', 0, 0, 171]
['ad/pdb2adi.ent', 0, 0, 171] ['ad/pdb2adj.ent', 0, 0, 171]
['af/pdb1afv.ent', 0, 4, 175] ['ah/pdb1ahw.ent', 0, 3, 171]
['ai/pdb1aif.ent', 0, 0, 172] ['ai/pdb1aif.ent', 0, 2, 172]
2['ai/pdb2ai0.ent', 0, 0, 176] ['ai/pdb2ai0.ent', 0, 2, 176]
['ai/pdb2ai0.ent', 0, 4, 176] ['ai/pdb2ai0.ent', 0, 6, 176]
['aj/pdb2ajx.ent', 0, 0, 176] ['aj/pdb2ajy.ent', 0, 0, 176]
['aj/pdb2ajz.ent', 0, 0, 176] ['aj/pdb2ajz.ent', 0, 2, 176]
['ar/pdb2arj.ent', 0, 2, 171] ['c1/pdb1c1e.ent', 0, 0, 176]
['c1/pdb2c1o.ent', 0, 0, 176] ['c1/pdb2c1o.ent', 0, 3, 176]
['c1/pdb2c1p.ent', 0, 0, 176] ['c1/pdb2c1p.ent', 0, 3, 175]
['c5/pdb1c5d.ent', 0, 2, 170] ['cf/pdb1cfn.ent', 0, 0, 171]
['cf/pdb1cfq.ent', 0, 0, 171] ['cf/pdb1cfs.ent', 0, 0, 171]
['cf/pdb1cft.ent', 0, 0, 171] ['cg/pdb2cgr.ent', 0, 0, 176]
['ci/pdb1cic.ent', 0, 2, 171] ['ck/pdb2ck0.ent', 0, 0, 176]
['ck/pdb3ck0.ent', 0, 0, 176] ['cl/pdb1clo.ent', 0, 0, 170]
['cl/pdb1clz.ent', 0, 0, 176] ['ct/pdb1ct8.ent', 0, 2, 171]
['db/pdb1dbb.ent', 0, 0, 176] ['db/pdb1dbj.ent', 0, 0, 176]
['db/pdb1dbk.ent', 0, 0, 176] ['db/pdb1dbm.ent', 0, 0, 176]
['db/pdb2dbl.ent', 0, 0, 176] ['dq/pdb1dqm.ent', 0, 0, 171]
['dq/pdb1dqq.ent', 0, 0, 171] ['dq/pdb2dqt.ent', 0, 0, 176]
['dq/pdb2dqu.ent', 0, 0, 176] ['dt/pdb2dtg.ent', 0, 3, 171]
['dt/pdb2dtm.ent', 0, 0, 176] ['dw/pdb2dwe.ent', 0, 1, 171]
['f1/pdb1f11.ent', 0, 2, 175] ['f1/pdb2f19.ent', 0, 0, 171]
['f3/pdb1f3d.ent', 0, 2, 176] ['f5/pdb2f58.ent', 0, 0, 175]
['f5/pdb3f58.ent', 0, 0, 175] ['fa/pdb2fat.ent', 0, 0, 169]
['fa/pdb4fab.ent', 0, 0, 176] ['fa/pdb6fab.ent', 0, 0, 171]
['fb/pdb1fbi.ent', 0, 3, 171] ['fb/pdb2fbj.ent', 0, 0, 170]
['fd/pdb2fd6.ent', 0, 1, 169] ['fe/pdb1fe8.ent', 0, 5, 171]
['fe/pdb1fe8.ent', 0, 8, 171] ['fe/pdb2fec.ent', 0, 3, 170]
['fe/pdb2fec.ent', 0, 5, 170] ['fe/pdb2fed.ent', 0, 3, 170]
['fe/pdb2fed.ent', 0, 5, 170] ['fe/pdb2fee.ent', 0, 3, 170]
['fe/pdb2fee.ent', 0, 5, 170] ['fj/pdb1fj1.ent', 0, 2, 171]
['fl/pdb1fl3.ent', 0, 3, 175] ['fl/pdb1flr.ent', 0, 0, 176]
['fn/pdb1fn4.ent', 0, 2, 168] ['fn/pdb1fns.ent', 0, 0, 171]
['fr/pdb2fr4.ent', 0, 0, 170] ['fr/pdb2fr4.ent', 0, 1, 171]
['fs/pdb1fsk.ent', 0, 4, 171] ['fs/pdb1fsk.ent', 0, 7, 171]
['fs/pdb1fsk.ent', 0, 10, 171] ['h2/pdb2h2p.ent', 0, 5, 170]
['h2/pdb2h2s.ent', 0, 3, 170] ['h2/pdb2h2s.ent', 0, 5, 170]
['hf/pdb3hfm.ent', 0, 0, 171] ['hh/pdb1hh9.ent', 0, 0, 171]
['hi/pdb1hil.ent', 0, 0, 177] ['hi/pdb1hil.ent', 0, 2, 177]
['hi/pdb1him.ent', 0, 0, 177] ['hi/pdb1him.ent', 0, 3, 177]
['hi/pdb1hin.ent', 0, 0, 177] ['hk/pdb2hkh.ent', 0, 0, 176]
['hl/pdb2hlf.ent', 0, 5, 170] ['hq/pdb1hq4.ent', 0, 2, 172]
['hr/pdb2hrp.ent', 0, 3, 175] ['ht/pdb2ht2.ent', 0, 5, 170]
['ht/pdb2ht3.ent', 0, 3, 170] ['ht/pdb2ht3.ent', 0, 5, 170]
['ht/pdb2ht4.ent', 0, 3, 170] ['ht/pdb2ht4.ent', 0, 5, 170]
['ht/pdb2htk.ent', 0, 3, 170] ['ht/pdb2htk.ent', 0, 5, 170]
['ht/pdb2htl.ent', 0, 3, 170] ['ht/pdb2htl.ent', 0, 5, 170]
['hv/pdb2hvk.ent', 0, 1, 171] ['i8/pdb1i8m.ent', 0, 2, 171]
3['i9/pdb1i9j.ent', 0, 0, 176] ['i9/pdb2i9l.ent', 0, 0, 176]
['i9/pdb2i9l.ent', 0, 2, 176] ['i9/pdb2i9l.ent', 0, 4, 176]
['i9/pdb2i9l.ent', 0, 6, 176] ['ia/pdb1iai.ent', 0, 2, 172]
['if/pdb2iff.ent', 0, 0, 169] ['ig/pdb1igf.ent', 0, 0, 176]
['ig/pdb1igf.ent', 0, 2, 176] ['ig/pdb1igi.ent', 0, 0, 176]
['ig/pdb1igj.ent', 0, 0, 176] ['ig/pdb1igj.ent', 0, 2, 176]
['ig/pdb1igt.ent', 0, 0, 171] ['ig/pdb1igt.ent', 0, 2, 171]
['ig/pdb1igy.ent', 0, 0, 170] ['ig/pdb1igy.ent', 0, 2, 170]
['ig/pdb2igf.ent', 0, 0, 176] ['ih/pdb2ih3.ent', 0, 1, 171]
['ip/pdb2ipu.ent', 0, 0, 176] ['iq/pdb2iq9.ent', 0, 0, 176]
['iq/pdb2iqa.ent', 0, 0, 176] ['iq/pdb2iqa.ent', 0, 2, 176]
['it/pdb2itd.ent', 0, 1, 171] ['m7/pdb1m7d.ent', 0, 0, 175]
['m7/pdb1m7i.ent', 0, 0, 175] ['mc/pdb2mcp.ent', 0, 0, 177]
['mf/pdb1mf2.ent', 0, 2, 175] ['mh/pdb1mh5.ent', 0, 2, 176]
['mh/pdb1mhh.ent', 0, 2, 177] ['mj/pdb1mj8.ent', 0, 0, 176]
['mj/pdb1mjj.ent', 0, 0, 176] ['mj/pdb1mjj.ent', 0, 2, 176]
['ml/pdb1mlc.ent', 0, 0, 171] ['ml/pdb1mlc.ent', 0, 2, 171]
['mp/pdb2mpa.ent', 0, 0, 176] ['mr/pdb1mrd.ent', 0, 0, 176]
['mr/pdb1mre.ent', 0, 0, 176] ['mr/pdb1mrf.ent', 0, 0, 176]
['n6/pdb1n6q.ent', 0, 2, 171] ['na/pdb1nak.ent', 0, 3, 176]
['nb/pdb1nby.ent', 0, 0, 171] ['nb/pdb1nbz.ent', 0, 0, 171]
['nc/pdb1ncb.ent', 0, 1, 171] ['nc/pdb1ncc.ent', 0, 1, 171]
['nc/pdb1ncd.ent', 0, 1, 171] ['nc/pdb1ncw.ent', 0, 0, 176]
['nd/pdb1nd0.ent', 0, 2, 176] ['nd/pdb1nd0.ent', 0, 4, 176]
['nd/pdb1nd0.ent', 0, 6, 176] ['nd/pdb1ndg.ent', 0, 0, 171]
['nd/pdb1ndm.ent', 0, 0, 171] ['nl/pdb1nld.ent', 0, 0, 176]
['nl/pdb2nlj.ent', 0, 0, 171] ['r0/pdb2r0w.ent', 0, 0, 176]
['r0/pdb2r0z.ent', 0, 0, 176] ['r2/pdb1r24.ent', 0, 2, 171]
['r2/pdb2r29.ent', 0, 2, 167] ['r3/pdb1r3j.ent', 0, 0, 171]
['r3/pdb1r3k.ent', 0, 0, 171] ['r3/pdb1r3l.ent', 0, 0, 171]
['r4/pdb2r4s.ent', 0, 1, 171] ['r6/pdb2r6p.ent', 0, 4, 169]
['r6/pdb2r6p.ent', 0, 6, 169] ['r9/pdb2r9h.ent', 0, 5, 170]
['ri/pdb1riu.ent', 0, 0, 176] ['ri/pdb1riv.ent', 0, 0, 176]
['ru/pdb1rua.ent', 0, 0, 176] ['ru/pdb1ruk.ent', 0, 0, 176]
['ru/pdb1rul.ent', 0, 0, 176] ['ru/pdb1rup.ent', 0, 0, 176]
['ru/pdb1ruq.ent', 0, 0, 176] ['ru/pdb1rur.ent', 0, 0, 176]
1Liite 5. Yli 31 viitettä eri rakennetiedostoihin
sisältävät rakennuspalikat
Luettelo löydetyistä yli 31 viitettä eri rakennetiedostoihin sisältävistä ra-
kennuspalikoista viitteiden määrän mukaan järjestettynä (yhteensä 1071
kappaletta). Rakennuspalikasta on listattu ensin sen pentapeptidi käyt-
täen aminohappojen yksikirjaimisia lyhenteitä, seuraavaksi viitteiden
määrä eri tiedostoihin ja viimeisenä rakenteiden poikkeamien keskiar-
vo σ(Å) kaavasta (5).
AVNLA 326 13.44, RLKIY 316 35.05, NRAKR 315 31.15, YDSLD 314 26.10,
FEMLR 314 23.06, DAVRR 314 23.56, PNRAK 312 35.71, MLRID 311 21.37,
VITKD 309 35.02, TPNRA 309 25.78, PVYDS 308 26.98, KPVYD 308 0.45,
IFEML 307 21.25, HTFPA 307 53.63, ASVVC 296 47.65, EAAVN 291 26.16,
INMVF 288 3.07, DEAAV 288 9.68, NSLRM 285 28.56, FRTGT 277 27.41,
AAVNL 276 26.81, TFPAV 271 47.36, SLRML 269 28.61, NMFCA 267 43.43,
LINMV 256 20.52, ALINM 249 11.36, QINSR 234 30.45, TAAHC 232 43.73,
WVAWR 227 38.47, AWVAW 227 32.39, RRAAL 171 12.29, PSVYP 168 25.00,
RAALI 157 11.07, SAAHC 151 30.68, SIFPP 148 24.31, VSIFP 147 23.17,
VCNYV 147 10.22, TVSIF 147 21.92, GNEQF 147 16.94, QYDQI 146 13.86,
AAHCY 146 9.52, NVAHP 145 23.49, FLNNF 145 21.98, YSMSS 144 20.22,
VKWKI 144 25.98, TYSMS 144 0.00, NEQFI 141 3.12, LIKLK 138 11.17,
WIKQT 137 8.45, PSYNS 137 9.50, HPSYN 137 10.03, GEDNI 137 3.30,
EDNIN 137 10.00, NSYTC 136 22.44, SNMFC 135 8.14, CNVAH 135 24.28,
QFISA 133 10.49, SMSST 132 17.90, NTVPY 129 9.22, SIVHP 127 10.75,
QVSLN 127 15.45, FIKVR 125 27.89, YNSNT 124 8.44, SYNSN 124 8.67,
VPYQV 121 7.66, TQCLI 121 7.11, QCLIS 121 6.89, GTQCL 121 8.39,
AGTQC 121 10.04, CYKSG 112 11.88, NSQWV 110 8.83, INSQW 110 8.29,
VCVLA 108 2.94, YFTGS 106 14.59, SNTLN 106 7.47, LYFTG 106 12.47,
FESNF 105 10.85, ESNFN 105 10.12, GMDGY 100 13.00, FQINS 99 8.40,
SVNCA 98 9.02, NNDIM 98 6.76, NAWVA 97 5.35, MNAWV 97 11.09,
DIFDY 97 12.92, VSTVL 96 17.61, LIRLF 96 9.03, EPLPV 95 12.94,
YYCGV 94 10.91, YREPK 94 11.36, YPHRR 94 11.50, YIATV 94 11.39,
YCGVL 94 11.02, VEQLQ 94 11.90, VCQLP 94 11.87, VCGSF 94 13.01,
TVCGS 94 12.43, TLSKG 94 13.71, TINEY 94 13.55, TGSDI 94 10.10,
SSSIN 94 11.38, SINFL 94 11.66, SGDMD 94 14.62, SFRRG 94 15.91,
SDIFN 94 13.57, SAARK 94 11.13, RLIPK 94 10.32, RIGLK 94 10.94,
RIDIR 94 10.39, RGAES 94 17.26, REPKD 94 12.27, REEML 94 11.66,
QYYCG 94 11.88, QRIGL 94 11.48, QMQDI 94 9.75, QLQKV 94 13.69,
PREEM 94 11.50, PKDQY 94 10.15, PHRRI 94 10.67, NMRAH 94 11.10,
NKNMR 94 10.96, NHHQR 94 11.68, NEVKK 94 14.90, NEDKL 94 11.06,
MRAHA 94 11.95, MLQMQ 94 10.65, MDVLL 94 11.33, LRKNE 94 13.34,
LQMQD 94 10.21, LNHHQ 94 12.64, LNEVK 94 12.60, LIPKD 94 10.12,
LEKGF 94 11.73, KRIPR 94 11.44, KNMRA 94 10.70, KNEDK 94 11.17,
KLNHH 94 12.51, KGFTI 94 12.74, KDQYY 94 11.02, IRLIP 94 10.71,
IPREE 94 8.69, IPKDQ 94 11.04, INEYT 94 11.97, IGLKY 94 10.68,
IFNKN 94 14.83, IFDYI 94 10.59, IDIRL 94 10.21, HRRID 94 10.17,
HQRIG 94 11.21, HHQRI 94 10.97, GVLYF 94 11.79, GVCQL 94 11.15,
GSFRR 94 15.04, GSDIF 94 11.32, GLKYF 94 11.49, GETKF 94 13.30,
2GDMDV 94 14.02, FTINE 94 12.74, FLTRV 94 10.81, FDYIQ 94 12.29,
EYPHR 94 11.56, EYIAT 94 13.25, EQLQK 94 13.59, EPKDR 94 11.41,
EMLQM 94 10.81, EEMLQ 94 12.22, EDKLN 94 12.06, DYIQW 94 12.73,
DYGIL 94 8.10, DTLSK 94 15.33, DQYYC 94 12.29, DMDVL 94 12.37,
DLRKN 94 13.07, DKLNH 94 12.83, DIRLI 94 10.33, DIFNK 94 14.69,
DFEKR 94 12.68, CQLPS 94 11.95, ATVCG 94 12.73, AHALE 94 15.12,
TKFMG 93 12.52, MGVCQ 93 10.60, FMGVC 93 11.97, ETKFM 93 12.65,
DGYRG 93 5.65, RQYVQ 92 7.42, NWMCL 92 1.23, ANWMC 92 4.68,
YVQGC 91 7.17, WMCLA 91 4.33, VRQYV 91 6.19, VCAAK 91 6.85,
QYVQG 91 8.93, MCLAK 91 4.75, CLAKW 91 4.85, CAAKF 91 7.15,
YRAPE 90 11.50, SCSAL 90 8.09, KRVVR 90 10.87, GYNTR 90 11.01,
VIAKY 89 11.38, KWESG 89 5.91, HLSCS 89 6.58, YTKVC 88 6.01,
YRKAA 88 11.84, YNAYR 88 9.55, YIQWK 88 9.86, WKYRE 88 8.84,
WESGY 88 4.96, VTIKI 88 30.87, VHFIT 88 11.49, VDSEY 88 11.31,
VDSEK 88 9.70, TKVCN 88 6.51, THPSF 88 12.06, TELAN 88 9.15,
TDMLT 88 9.21, SVIAK 88 11.34, SEYIA 88 11.71, SEAQA 88 15.73,
RVSGI 88 11.99, RKFVD 88 10.78, RKAAS 88 11.86, QWKYR 88 9.41,
QVVEQ 88 9.86, QLPSK 88 12.41, QKVHF 88 12.85, PSFTS 88 11.68,
NAYRK 88 10.13, LTHPS 88 11.71, LTELA 88 9.18, LQKVH 88 13.55,
LPSKN 88 14.30, LLHQV 88 11.40, LKYFG 88 11.52, LHQVV 88 9.50,
KYREP 88 10.15, KYFGD 88 11.29, KVHFI 88 12.07, KVCNY 88 6.17,
KLLHQ 88 11.43, KFVDE 88 11.70, KEYPH 88 10.62, KDIFD 88 12.32,
KAASV 88 11.15, IQWKY 88 10.01, HPSFT 88 12.34, HFITD 88 11.37,
GITDM 88 10.62, GDFEK 88 10.52, FGDFE 88 10.44, ESGYN 88 4.01,
ELANF 88 10.15, EKDIF 88 12.41, DSEYI 88 11.50, DSEKD 88 9.92,
DMLTE 88 10.12, AYRKA 88 9.73, ASVIA 88 13.55, AASVI 88 11.53,
AARKF 88 9.81, AAMKR 88 9.13, YTIRP 87 9.98, TIRPL 87 11.39,
SRYWC 87 6.30, NSRYW 87 6.01, EYTIR 87 10.70, KSEAQ 84 15.65,
CELAR 84 4.78, WYRAP 83 11.19, CLKAP 82 5.86, YWCND 81 4.62,
RYWCN 81 2.64, RDPQG 81 12.20, LLQDN 80 5.59, AVRRC 80 6.98,
VDIWS 79 8.53, SLDKF 79 38.11, RTLKR 79 5.59, RLGMD 79 4.04,
RATNY 79 10.78, FERCE 79 4.31, CAKRV 79 7.95, YGAEA 78 19.97,
VVRDP 78 4.08, LKCLK 78 4.68, KCLKA 78 4.90, ERCEL 78 7.74,
ALERM 78 48.69, VNFKL 77 36.01, SLANW 77 5.47, DPVNF 77 41.77,
VRRCA 76 6.52, SELHC 76 30.83, RGISL 76 5.52, LHCDK 76 29.14,
LERMF 76 40.67, YYCAR 75 19.46, QSPVD 75 5.69, HCDKL 75 27.94,
ERMFL 75 42.21, DKTNV 75 38.37, YQKVV 74 43.18, TNVKA 74 9.22,
TNFDP 74 7.03, SVSTV 74 22.48, SHCLL 74 44.93, LSHCL 74 39.73,
KTKGK 74 5.62, HAGEY 74 35.25, VSSEQ 73 5.97, PILSD 73 6.60,
GCTLN 73 10.30, CDKLH 73 35.53, CALIN 73 6.25, AAWGK 73 2.59,
VKGHG 72 29.66, RRCAL 72 15.45, RCALI 72 1.28, QVKGH 72 24.46,
GIQVR 72 5.74, GHGKK 72 29.30, VQAAY 71 34.73, VLAHH 71 32.18,
TLSEL 71 27.38, TLAAH 71 56.30, LVCVL 71 14.35, LTNAV 71 24.52,
KVADA 71 19.88, KGHGK 71 29.04, HCLLV 71 13.63, GSEHT 71 4.67,
FATLS 71 26.25, DAVMG 71 25.67, CLLVT 71 29.60, AVAHV 71 35.31,
ALWGK 71 6.09, WSGQY 70 9.86, WRPAQ 70 5.13, WIVLK 70 4.16,
WHKDF 70 4.81, VLKEP 70 5.18, VHWNT 70 4.83, VDNWR 70 2.60,
TYRLI 70 4.60, TWIVL 70 33.69, TTWSG 70 10.56, SLDYW 70 4.56,
SGQYV 70 8.64, RQSPV 70 5.17, RPAQP 70 4.96, RKLNF 70 5.80,
RILNN 70 5.64, PSLKP 70 7.43, NWRPA 70 5.20, NVEFD 70 6.33,
MVDNW 70 5.17, LVHWN 70 4.15, LNFNG 70 4.55, LMVDN 70 5.72,
LKFRK 70 0.79, KFRKL 70 5.81, ITGTW 70 12.05, HWHKD 70 4.87,
GWTVA 70 9.53, GTYRL 70 4.81, GLQKV 70 6.33, FNVEF 70 7.29,
FNTQA 70 7.51, FDPRG 70 5.34, EFDDS 70 4.16, DYWTY 70 4.10,
3DNWRP 70 5.21, ATTWS 70 10.37, YGKHN 69 5.17, VLKFR 69 4.86,
VFERC 69 3.32, TKGKS 69 6.01, THTAK 69 7.45, TGTWY 69 10.48,
SATTW 69 9.44, QTIAS 69 6.77, PESLD 69 4.55, LSVSY 69 6.26,
KHNGP 69 5.10, IFLKV 69 4.98, HTAKY 69 8.54, GKHNG 69 4.99,
FLKVG 69 5.19, FDDSQ 69 4.52, DSQDK 69 6.21, DDSQD 69 5.42,
HLVHW 68 4.15, YPGQI 67 6.99, WTVAW 67 9.67, VGHDT 67 10.82,
PEEKS 67 31.08, HDTFT 67 10.73, GHDTF 67 10.53, EEKSA 67 30.23,
YRLIQ 66 4.41, WKNNY 66 12.00, VAWKN 66 9.92, NAWKS 66 15.02,
IGRNC 66 5.45, AWKST 66 13.77, AWKNN 66 10.44, AQGAM 66 6.60,
ANAWK 66 14.32, RNCNG 65 6.75, QGSEH 65 4.11, PSRFS 65 13.23,
NCNGV 65 7.15, NACHL 65 3.94, GQGSE 65 4.29, DVIKE 65 5.09,
CNGVI 65 7.14, WKSTL 64 17.03, DAVAC 64 3.45, CHLSC 64 3.95,
ACHLS 64 3.12, VNIIG 63 20.70, TTPPL 63 4.65, AKRAG 63 6.17,
RAPEI 62 8.27, AIIHV 62 6.65, MELLL 61 4.26, IIHVL 61 12.48,
EAQAK 61 5.40, AQAKK 61 5.89, AKKEK 61 13.33, AFEKL 61 5.58,
ITDNM 60 16.85, HVLHS 60 8.42, ELLLK 60 5.60, YLEFI 59 6.58,
TLVTV 59 9.32, TANEA 59 3.99, RAKRA 59 5.82, KYLEF 59 7.20,
FISEA 59 5.90, FHWGS 59 3.89, DIAAK 59 7.34, YYDVI 58 3.89,
YVIHA 58 6.68, YSAVG 58 5.86, YMTAN 58 7.24, VIKEN 58 4.75,
VIHAP 58 6.22, VESYV 58 3.63, VEDMK 58 6.70, VEAEY 58 3.91,
VAGHG 58 5.39, TIRAG 58 3.56, THAEL 58 8.32, SYVIH 58 5.91,
SREDV 58 3.97, SAVGI 58 4.37, RIRAK 58 3.67, REDVE 58 4.52,
QPMTF 58 17.53, PTIRA 58 5.06, PPHIL 58 7.88, PHILI 58 7.61,
NEAME 58 3.97, NAERG 58 5.67, MYMTA 58 1.22, MTANE 58 4.03,
LSRED 58 7.95, LIVPG 58 5.11, KVEDM 58 6.36, IYSAV 58 6.33,
IVPGK 58 5.94, IREDF 58 4.48, ILIVP 58 6.16, IKENA 58 5.27,
IHAPS 58 6.05, HILIV 58 6.16, HAPSI 58 7.11, HAELR 58 5.49,
GVESY 58 3.95, GRIQK 58 4.35, GNWFP 58 7.05, GDPPH 58 4.67,
FLDIK 58 9.64, FGDPP 58 4.69, ESYVI 58 4.48, EFYTS 58 12.80,
EDMKK 58 8.32, EAEYL 58 3.39, DVAGH 58 5.91, DPPHI 58 6.42,
DMKKG 58 8.94, DLAAE 58 10.17, DFGDP 58 4.45, APSIY 58 5.99,
ANEAM 58 4.09, AEFYT 58 5.42, YVFAE 57 4.66, YTSLM 57 14.78,
YFIGL 57 4.53, WVVSA 57 3.54, WQLVL 57 5.26, WGYGK 57 5.81,
VQQPD 57 6.21, VLYFI 57 5.62, VFTDD 57 3.46, VELNF 57 4.68,
TLVVV 57 2.90, SSEQV 57 4.06, SEQVL 57 4.20, RIQKL 57 5.03,
RGLHT 57 4.87, QQPDG 57 4.69, PEHWH 57 2.30, NGPEH 57 4.15,
NFENI 57 4.90, LYFIG 57 4.33, LFLDI 57 8.09, KKYAA 57 3.28,
KGGVF 57 5.96, KCDYV 57 5.18, IDTHT 57 4.64, IAGAP 57 5.73,
GSLNP 57 5.21, GPEHW 57 3.90, GLYDE 57 9.06, GEWQL 57 0.05,
GDFGK 57 4.38, FTDDT 57 3.47, FENIV 57 5.29, EYLVE 57 3.33,
EWQLV 57 3.84, ENIVL 57 5.93, ENDVA 57 4.99, EHWHK 57 4.54,
DYVFA 57 3.79, DVAFL 57 5.91, DTHTA 57 5.23, DSIKT 57 5.23,
DGTYR 57 4.70, DFGKA 57 4.16, CDYVF 57 4.52, AVQQP 57 5.37,
AKKCD 57 0.00, AGSLN 57 5.93, AGAPR 57 10.65, TVAYP 56 6.08,
RMYMT 56 8.83, RKSEA 56 6.82, RAGYV 56 3.28, QKLIG 56 5.29,
PGKLH 56 5.35, LEIAK 56 0.00, LAQSH 56 6.21, KRMYM 56 8.83,
KAVQQ 56 4.84, IRAGY 56 3.03, IQKLI 56 5.03, IAKKC 56 5.84,
HWGSL 56 3.63, GLGLY 56 6.53, GKLHI 56 6.49, DITVK 56 5.68,
DERDI 56 5.23, YDERD 55 4.81, TSYYD 55 6.40, LYDER 55 5.00,
LLECV 55 3.67, LHTLL 55 3.42, LHIYK 55 3.77, KSATV 55 3.99,
KEIRV 55 5.46, KAEKR 55 8.24, IYKFG 55 3.90, HIYKF 55 3.72,
HFHWG 55 3.35, GKSAT 55 3.34, FHFHW 55 3.39, EKRMY 55 8.54,
ECVTW 55 3.83, CVTWI 55 3.99, AEKRM 55 8.94, RDITV 54 4.75,
KSIVH 54 0.12, EIRVL 54 5.04, VAYPE 53 6.26, NCYQS 53 4.65,
4HIIVA 53 5.42, NNYRN 52 12.07, KNNYR 52 11.63, KHIIV 52 5.82,
VKGLE 51 3.03, VALMG 51 8.46, TMSIT 51 3.99, TFVHE 51 7.58,
CYQSY 51 3.37, AVCSQ 51 5.79, ACAKR 51 2.94, VACAK 50 2.54,
TQANK 50 4.94, RYAGY 50 10.93, QANKH 50 4.81, ISASK 50 5.32,
GPLVC 50 12.26, FVHES 50 10.58, DPKYL 50 6.13, YVSWI 49 2.84,
YKTTQ 49 5.24, WTVGW 49 6.65, TTNLF 49 7.29, SWIKQ 49 2.95,
QAVCS 49 4.00, PVFKD 49 5.75, PRGDI 49 7.19, NVACK 49 5.69,
NCAYK 49 8.75, LWTVG 49 7.05, LIQFH 49 3.19, LFKSH 49 5.75,
LFHID 49 6.91, KLFHI 49 6.93, IQFHF 49 3.01, IDLNG 49 6.40,
HPVFK 49 6.20, HIDLN 49 6.16, HESLA 49 10.40, HEQHL 49 0.23,
GLWTV 49 6.85, FRADP 49 7.89, FHIDL 49 6.11, FGLWT 49 7.68,
EAIIH 49 5.25, CNYVS 49 3.34, CAYKT 49 6.06, AFRAD 49 0.10,
AAHCV 49 5.74, YVPVH 48 4.40, VCSQK 48 4.82, TTPPS 48 7.17,
QVFDA 48 8.03, QLVLH 48 4.52, PRHFD 48 7.80, LQVFD 48 9.62,
LKERA 48 8.37, LFRKD 48 5.26, KFFKD 48 2.99, IQVRL 48 9.84,
HGQDI 48 5.61, GRIQW 48 6.56, GPRHF 48 6.71, GHEQM 48 7.88,
AWRNA 48 7.19, AVACA 48 2.40, YEDFQ 47 3.86, WSLGC 47 5.20,
VACKN 47 5.48, RNAHS 47 6.29, QHLRK 47 7.17, PEVQE 47 7.70,
NAHSA 47 10.17, HSATT 47 7.47, HLRKS 47 6.12, HFDAS 47 4.72,
FKDFS 47 3.28, FEKLL 47 3.00, ELFRK 47 5.16, ALGAI 47 3.99,
YVRTF 46 2.56, YSLIQ 46 2.97, YLNLL 46 3.27, YDNYI 46 2.95,
WISSG 46 2.82, WDKHD 46 3.12, VWAKV 46 5.88, VRTFF 46 2.59,
VQEMQ 46 3.06, VKEYA 46 2.70, TWDKH 46 2.92, TLEEQ 46 2.89,
TKDRC 46 6.74, THLKN 46 3.01, TFFQR 46 3.29, TAVQE 46 2.47,
SYEDF 46 3.14, SQKNV 46 4.21, SKSGY 46 3.74, SKAFE 46 2.70,
SGTWD 46 2.72, RTFFQ 46 3.02, RGGCP 46 9.25, QWDSK 46 3.22,
QNGFK 46 2.79, QKVYN 46 2.59, QGPKI 46 3.53, QGAMN 46 4.59,
QEMQG 46 3.18, QDPKY 46 3.57, QDKFF 46 2.90, PWISS 46 2.71,
PSVFP 46 1.90, PPSVY 46 7.14, PNEPR 46 6.84, PKPNE 46 6.27,
PKIPW 46 3.21, NYIGY 46 2.71, NNEQW 46 2.79, NGFKF 46 2.53,
NEQWD 46 2.56, NEPRG 46 6.53, NEDWK 46 4.00, NDQDK 46 3.29,
NAGLQ 46 2.65, MQGPK 46 3.28, LVHVA 46 4.57, LQNGF 46 2.55,
LNEDW 46 3.57, LKNSG 46 3.07, LIQDP 46 2.85, LHVWA 46 5.07,
LGGVT 46 2.55, KVYNA 46 2.83, KTHLK 46 3.04, KPNEP 46 6.06,
KIPWR 46 2.82, KFLEP 46 4.00, KEYAN 46 2.99, KEFPW 46 2.77,
KDFSK 46 3.06, KAFEK 46 2.88, IVKEY 46 2.80, ITFPK 46 4.01,
HVWAK 46 5.88, HVASV 46 3.11, HLKNS 46 2.79, GVTAV 46 3.27,
GITFP 46 3.27, GGCPA 46 7.19, GFKFL 46 2.55, GCPAD 46 6.89,
FRKDI 46 5.03, FQKVY 46 2.57, FPWIS 46 1.06, FPKDA 46 2.35,
FLEPI 46 3.48, FFKDF 46 3.01, EYDNY 46 3.25, EPRGD 46 7.18,
EPKPN 46 6.88, EMQGP 46 3.08, EKNDA 46 4.07, EFPWI 46 2.92,
EDWKL 46 4.17, EDFQK 46 2.85, EDDEY 46 3.40, DWKLE 46 4.05,
DQDKF 46 3.00, DNYIG 46 3.05, DKHDN 46 3.13, DKFFK 46 2.83,
DFSKA 46 2.89, DDEYD 46 3.55, DANNE 46 3.26, CSQKN 46 4.38,
CPADW 46 6.30, AVQEM 46 2.52, APSPF 46 3.16, ANNEQ 46 3.28,
ANDQD 46 3.45, AHPFF 46 6.56, YMMLP 45 2.86, YLSIV 45 2.86,
WNSQL 45 7.28, VVALM 45 2.73, VNHKP 45 6.62, SVVTV 45 6.54,
SPFIF 45 2.62, SGYMM 45 3.05, RLNMN 45 3.43, RFDVL 45 5.88,
RCGRV 45 2.73, QWVVS 45 6.06, QDILI 45 4.88, PWRCG 45 2.46,
PKYLS 45 3.41, PIHKE 45 3.06, PFIFK 45 2.50, NTQWL 45 7.17,
NTGGS 45 3.11, MMLPT 45 3.10, LSIVK 45 3.17, LEPIH 45 3.19,
LDELR 45 4.13, KYLSI 45 2.94, KPSNT 45 8.26, KHDNT 45 2.64,
KGPSV 45 7.19, KDYFP 45 6.79, ISGTW 45 2.87, IPWRC 45 2.61,
ILIRL 45 4.34, IHKEF 45 2.95, HKEFP 45 2.90, HDNTG 45 2.41,
5GYVRT 45 2.63, GYMML 45 2.80, FQRLN 45 3.76, FIFKT 45 2.59,
CNVNH 45 6.57, CGRVD 45 2.87, AMNKA 45 3.95, ALMGA 45 2.93,
AGYVR 45 2.91, YCNQM 44 2.99, SVVCL 44 5.09, NFYPR 44 5.22,
KADYE 44 6.74, INTQW 44 8.45, CNQMM 44 3.07, WHISG 43 2.71,
VPSRF 43 9.30, NQMMK 43 3.44, LMGAH 43 2.85, LAWHI 43 2.37,
KASFK 43 5.42, AWHIS 43 2.58, TGWGL 42 3.32, PTDYS 42 2.78,
NMNDR 42 3.18, NEFYL 42 2.45, NDREV 42 2.66, MNDRE 42 2.70,
LPTDY 42 2.66, IEELR 42 12.26, FYLNL 42 2.63, FTNEF 42 2.70,
DREVV 42 2.62, DQILI 42 24.60, VRLAW 41 2.22, SAYPG 41 3.14,
RLAWH 41 2.37, QGTLV 41 0.00, MLPTD 41 2.63, KSAYP 41 3.10,
EAVQK 41 12.27, CKSAY 41 2.78, YSTMS 40 3.42, TALGW 40 5.09,
STMSI 40 3.61, LKKWI 40 6.65, IAEIQ 40 10.79, DVKQL 40 11.72,
TDCRE 39 4.85, ITDCR 39 4.44, YGFYT 38 8.00, WLLTS 38 8.17,
KPVNT 38 5.77, HMDSS 38 0.80, DLKKH 38 4.21, CKPVN 38 5.39,
YKPNN 37 5.11, SITDC 37 3.00, PRHLQ 37 6.86, DCRET 37 4.21,
TFGLW 36 4.63, RTQQH 36 5.90, RIFRT 36 5.99, QMMKS 36 3.06,
QMAGL 36 3.55, QALWA 36 3.29, MMKSR 36 2.98, MKSRN 36 2.93,
MAGLN 36 3.31, FTFGL 36 4.43, EQMAG 36 3.74, ECGKA 36 8.82,
YALPA 35 5.90, WYALP 35 5.70, VFPQR 35 1.71, TVFPQ 35 4.53,
RNAPR 35 5.40, RCKPV 35 3.40, QRIQR 35 10.20, PTVGH 35 3.23,
NIILS 35 5.95, IQKVI 35 4.96, FDTGS 35 3.45, YLTHI 34 3.37,
WVKSV 34 4.24, WFKRN 34 4.88, WESIG 34 7.52, VYEQF 34 4.10,
VTWVK 34 5.49, TWVKS 34 4.32, TNLFT 34 4.54, THPVF 34 3.62,
TFHDD 34 5.03, SIGRP 34 5.29, SEFHD 34 4.63, RVYEQ 34 4.64,
RVTWV 34 6.64, RKNII 34 3.87, QKLYL 34 4.08, PKAQK 34 4.69,
PGRKN 34 4.64, NLFTH 34 3.83, LYLTH 34 3.64, LAWFK 34 3.71,
LAVDR 34 4.30, KVTLR 34 6.94, KSVDE 34 5.28, KRNTL 34 8.68,
KLYLT 34 4.02, ISLIA 34 3.87, ILLPT 34 5.30, HFPDY 34 5.48,
HDADA 34 4.91, GRVYE 34 4.31, GREGA 34 4.35, FTHPV 34 3.74,
FPDYE 34 5.97, FKRNT 34 4.38, FHDDD 34 4.64, FHDAD 34 4.80,
ESIGR 34 6.25, EQFLP 34 4.45, EFHDA 34 4.55, DWESV 34 5.19,
DVPEI 34 5.65, DRVTW 34 4.63, DIWSL 34 3.97, DILLP 34 4.86,
DAQNS 34 5.44, AWFKR 34 4.33, AVDRV 34 4.96, AQNSH 34 5.62,
ALAVD 34 3.55, AIREI 34 0.88, ADAQN 34 4.36, YLVFE 33 4.26,
YDQDL 33 3.26, WNLPA 33 4.46, WESVF 33 4.81, VIMGR 33 5.60,
VFSEF 33 3.50, TVGWQ 33 4.03, SDVWS 33 3.66, RHTWE 33 4.76,
RHPGN 33 1.56, QNSHS 33 4.85, PWNLP 33 5.09, PVIMG 33 5.36,
PGNFG 33 4.29, PEIMV 33 6.27, PDYKP 33 5.65, NSHSY 33 4.26,
MVLSE 33 1.90, MISLI 33 5.58, LHSFQ 33 4.45, LFQLL 33 3.30,
KPVIM 33 4.95, IPELR 33 6.74, IMVIG 33 0.32, IAACG 33 8.30,
HTWES 33 4.31, HPGNF 33 1.52, GRHTW 33 4.66, GCIFA 33 3.63,
FSEFH 33 3.59, ESVFS 33 5.43, EIMVI 33 6.18, CIFAE 33 3.82,
CGDVP 33 6.94, ALEAA 33 24.34, ALDRM 33 3.67, AIAAC 33 8.32,
AACGD 33 8.28, YLFQL 32 3.07, YKPSF 32 4.96, WPGVT 32 5.34,
VQEAL 32 4.74, VFIFP 32 2.86, TEGAI 32 5.44, SVFIF 32 2.91,
SLGCI 32 3.77, SHSYC 32 3.95, RQLFV 32 5.92, NTEGA 32 5.45,
NLLIN 32 3.90, NHPNI 32 5.34, MLHYD 32 5.33, MGRHT 32 5.50,
LWYRA 32 5.35, LTHID 32 3.52, LRQII 32 4.19, LIKSY 32 3.70,
LHYDP 32 0.56, LGCIF 32 3.68, LAFCH 32 4.72, KSYLF 32 3.86,
INTEG 32 4.89, INQYY 32 3.99, IMGRH 32 5.29, IFAEM 32 3.56,
HSYCF 32 3.87, HIDAE 32 4.58, GIPLP 32 5.31, FQLLQ 32 3.68,
FINQY 32 3.85, FIFPP 32 2.72, EMLGL 32 3.27, EILER 32 4.12,
DLKKF 32 5.77, DAEVE 32 9.92, AVDIW 32 4.04, AQEMF 32 3.81,
AEMVT 32 4.71
1Liite 6. Ohjelmien lähdekoodit
Työtä varten kirjoitettujen ohjelmien lähdekoodit, joissa sivun yli me-
nevää tekstiä on jatkettu seuraavalle riville.
6.1. Rakenteiden alustavaan vertailuun käytetty ohjelma.
Kunkin pentapeptidin α-hiiliatomeista muodostettiin vektoriesitys las-
kemalla peräkkäisten α-hiiliatomien paikkavektorien erotus. Näin saatu-
ja vektorijonoja käyttäen verrattiin ensin pentapeptidien toisiaan vas-
taavien vektorien pituuksia, jonka jälkeen verrattiin vektorin ja osajonon
edellisten vektorien välisiä kulmia.
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6.2. Rakenteiden yhdistämiseen käytetty ohjelma.
Listauksesta on jätetty pois komentorivin käsittely ja alustavan
vertailun ohjelman kanssa yhteiset funktiot. Ohjelma yhdistää kaksi
rakennuspalikkajokkoa kerralla. Ensin yhdistetään hylätyt pentapep-
tidit, jonka jälkeen myös näihin kuuluvat rakennuspalikat poistetaan.
Lopulta joukkojen rakennuspalikat yhdistetään, poistaen mahdollisesti
identtiset pentapeptidit, joiden vektoriesitykset eri joukoissa eroavat.
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6.3. Rakenteiden lopulliseen tarkastamiseen käytetty ohjelma.
Listauksesta on jätetty pois komentorivin käsittely ja edellä esitellyt
funktiot. Ohjelma vertaa jokaisen rakennuspalikan eri konformaatioita
etäisyysmatriiseja käyttäen ja poistaa ne joilla ei ole sama rakenne kaik-
kialla mittaustarkkuuden rajoissa.
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